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 収録ジャーナル： 合成化学関連450誌
• 幅広い分野の約18,000誌を追加
 化合物に関わる必須の特許情報
 5億5千万件以上の実測物性値・同定情報
 約7,300万の反応情報（すべて異なる反応）
 約3億5千300万の化合物
 論文ガイドにとどまらず、原著参照する前に必要な反応条件や実測物性値を得られる
ファクトデータベース

 PubChemや試薬カタログに収録されている化合物データも同時検索可能
 Gmelin Handbook, Belistein Handbookを収載

収録対象の大幅な拡大
ライフサイエンス、エンジニアリング、薬理学、環境科学などの多岐にわたる分野の書
籍、学会抄録などを含む約18,000誌の定期刊行物における構造情報や化学関連情報

4

コンテンツ概要



Reaxys – 開発の歴史 (基礎となった情報源)
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コンテンツ 学術論文①
約450誌強の雑誌タイトルから専門家が人手で注意深く、実用的な価値を持つ実験データ
を抽出

• 有機化学    1771年～
• 無機化学・有機金属錯体 1772年～

化学反応情報

化合物の
実測物性値情報
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コンテンツ 学術論文②

18,000誌のジャーナルのフルテキストから構造情報やキーワード、化学関連のコンセプト
を収録

• 自然言語処理技術を用いて情報を抽出  2015年～
– 化合物名
– 反応分類（酸化、還元、重合、縮合など）
– 人名反応、物性値名など

ジャーナルの全文情報を最先端の技術により処理し収録

実際に探している情報を
簡単に効率よく収集

Reaxys独自のタキソノ
ミーを使用、情報を整理
し収録

1 2 3
検索から導かれ得る複数の
網羅的な選択肢を提示

分野を超えた新たな
化学的見識の発見

年間約30万化合物の
継続的な情報拡充

加速的に増加し続ける
情報量に迅速に対応

Compendex: Technology & Engineering

EMBASE: Biomedicine & Pharmacology

GeoBase: Geosciences & Environment

MedLine: Life Sciences & Medicine

＊上記データベースの辞書をインデキシングに使用
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コンテンツ 特許
特許公報からのデータ収録

• WO/US/EPに出願された英文特許 
• アジアの特許(JP, CN, KR, TW)公報に基づく化合物・反応情報も収録
• 収録化合物情報の大幅な拡大

• テキストデータ、構造情報ともに105か国、170 IPCまで収録拡大
(2000年まで遡及）

＊IPC: C07（有機化学）、A01N （殺菌剤、殺虫剤、除草剤）、A61K（医薬品、歯科用又は化粧用
製剤）、C09B（染料）など

毎年公開される特許のう
ち

多くをアジアが占める
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コンテンツ 収録項目

特許および約450誌のジャーナル

• 専門家が人手で実用的な価値を持つ実験データを抽出

＜反応情報＞

• 反応式、収率、反応条件、実施例

＜化合物情報＞

• 物性値
 融点、沸点、溶解度、分配係数

400種類以上
• スペクトルデータ

 NMR、UVスペクトル、マススペクトル
＊約500項目、5億5000万件以上のデータ

• 市販情報
• 上記データを1ページに収録
• ブラウザのバックボタンの使用やページの
行き来を可能な限り少なくした設計

        



Reaxysのデータ構造
• 複数ある情報源から化合物、反応に関するすべての情報を1レコードとして
集約

• それぞれの情報源へのスムーズなアクセス
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テキスト検索はキーワードだけでは
なく文中の言葉の前後関係を考慮し
た
自然言語処理に対応
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ユーザーの検索に合わせ最適化されたインターフェース
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ユーザーが必要とする情報を選択しとして表示
検索例：esterification of benzoic acid

反応検索

文献・特許検索：esterification

文献・特許検索： “benzoic acid”

AI検索：検索フレーズをベクトルに変換、
Reaxysコンテンツ内文献・特許ベクトル
と比較
ヒットした文献・特許のうち最大20件
を要約・表示



検索条件
リスト1

クリックで検
索画面に追加

演算子を使用し
て掛け合わせ

検索条件を
設定して検
索
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複雑な掛け合わせの検索にもドラッグ＆ドロップで対応

23

4

複数物性、構造やキーワード
の組み合わせ、検索履歴との
掛け合わせなどができる

Query Builder



化合物情報
のリンク

関連する
反応情報

Reference一覧

物性情報一覧

反応条件

1レコードで多くの情報を提供

化合物情報

反応情報
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市販情報

文献・特許情
報

イデックスさ
れた用語を表
示

ブラウザのバックボタンの使用や
ページの行き来を可能な限り
少なくした設計



フィルターによる情報への迅速なアクセス
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階層化されたフィルター項
目



Reaxys検索方法



Reaxysへのアクセスとユーザー登録方法(1/2)：
初回ユーザー登録必須
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URL: https://www.reaxys.com

※Reaxysはユーザー登録必須となっています。

1

2 3

Reaxysサイトにアクセス

Not Registered?をクリック

名前、メールアドレス、パスワードを入力
メールアドレスがログインIDとなります。
予め伺っているお客様ご所属機関ドメイン
のメールアドレスのみ利用できます。
パスワードは8-200文字、大文字、小文字、
数字か@#等の特殊文字をすべて含む必要が
あります

https://www.reaxys.com/


Reaxysへのアクセス

19※Reaxysはユーザー登録必須となっています。

4 5入力したアドレス宛にconfirmationメールが届きますので、
“Click here to confirm your registration”をクリックします。

クリック後に登録が完了します。



Reaxysの画面
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① Quick search：構造検索、キーワード検索
② Query builder：構造式、数値などの掛け合わせの検索。検索履歴の掛け合わせ検索
③ Results：検索結果。ユーザーが必要とする情報を優先的に表示
④ Restisynthesis：逆合成的にルートを検索、予測（予測：オプション）
⑤ History：検索履歴の閲覧
⑥ Alerts:登録済み検索アラートの閲覧・編集

① ② ③ ④ ⑤

キーワード、フレーズ入力

構造式・反応式入力

⑥

キーワード、フレーズと構造式を
ともに入力し掛け合わせすること
もできます。
キーワード、フレーズ検索の場合
は、単純なキーワード、フレーズ
検索とともにAI検索が並行して実
行されます。
構造式によるAI検索は2026年中
に実装予定です。



Reaxysの演算子
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演算子 例

OR A OR B A、B どちらかを含むもの

AND A AND B A、B 両者を含むもの

NOT A NOT B A から B を除く

PROXIMITY A PROXIMITY B A と B が対応するデータであるもの
(Query Builderで使用)

NEXT A NEXT B A と B がこの順番で隣接しているもの

NEAR A NEAR B A と B が順序を問わず近接しているもの

＊一部、対応するフィールドが限定されている演算子もあ
ります



Quick Search：反応検索



反応式、出発物質、生成物いずれからも反応が検索できます。
名称をから構造式を自動的に作画することも可能です。

検索例：エソメプラゾール(Esomeprazole)とその類縁体の合成方法を探す

① 「Draw」をクリックして、構造式作画画面に移動します

② 「Insert structure from name」
をクリックします

23

反応条件の設定①



名称の入力画面：
“esomeprazole”と入力し、 虫メガネアイ
コンをクリックします。

• 化合物名称は下記から選択可能
- 完全一致(is)
- 前方一致(starts with)
- 後方一致(ends with)
- 部分一致(contains)

• 複数候補化合物が表示される場合は必要な
ものを選択

構造式の編集：
自動的に名称から構造式が生成されます。
ここではesomeprazoleの骨格を含むものを
検索したいので、作画ソフトで編集を行
います。
環上の置換基を下記のように全て削除し、
骨格部分を検索に利用します。
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反応条件の設定②

化合物が選択された状態でペーストされます。原子
以外の部分をクリックすることで選択が解除され、
編集できるようになります。



検索オプションを設定し、
「Transfer to query」ボタンを
クリックします。
＊検索オプションの説明は次
ページをご参照ください。

検索を行います。
構造式が検索画面に反映され
ます。「Search」ボタンをク
リックして検索を行います。
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反応条件の設定③



①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

②その他の検索オプション
- Tautomers：互変異性体を含む
- Stereo：立体を含む
- Additional ring closure：追加の縮環を含む
- Related Markush：関連するMarkushを含む
- Salts：塩を含む
- Mixtures：混合物を含む
- Isotopes：アイソトープを含む
- Charges：荷電分子を含む
- Radicals：ラジカルを含む

①

②

26

検索オプション



Reaxysがqueryから判断した検索結果を表示します。
例えば、構造式で検索した場合、化合物の検索結果と反応の検索結果の両方を表示します。
ここではエソメプラゾール(Esomeprazole)とその類縁体の合成方法を探そうとしているの
で、ReactionのView Resultsボタンをクリックします。
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検索結果の表示

化合物の検索結果と反応および
試薬DB掲載化合物の検索結果が表示されている

Preview Resultsを展開すると、
top 3の結果が表示される



エソメプラゾール(Esomeprazole)とその類縁体の合成方法の検索結果がレコードごとに表示され
ます。

検索結果の絞り込みなどの軌跡をナビゲーションする機能や、各種フィールドを活用したフィル
ター機能も用意されています。検索結果からフルテキスト、引用情報などにアクセス可能なリンク
も付与されています。

①

②

③

④

⑤

⑥
⑦

28

検索結果画面

項目

① レコードごとに表示された検索結果

② 試薬カタログへのリンク

③ 実験手順の記載

④検索結果の軌跡をナビゲート

⑤フィルター機能

⑥エクスポート

⑦検索結果の並べ替え

デフォルトはReaxys Rankingによる並び

⑧Top pageに戻る

⑧



③Experimental Procedureの表示

⑦検索結果の並べ替え
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検索結果の閲覧①



収率、副生成物の有無、実験条件の情報量等のパラメータから、
有用と思わるレコード順に表示されます。

30

Reaxys Rankingについて



結果の閲覧①の続き：
レコード1の詳細を閲覧します。
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検索結果の閲覧②

Full Text：フルテキストリンク（次ページ）
Cited 63 times:被引用数、クリックすることで引用文献が表示されます
Details: 論文のAbstract、Index Term、Indexされた化合物や反応
Abstract:Abstract



Full Textをクリックすると論文本文へのリンクが表示されま
す。
リンクリゾルバが設定されている場合、機関のロゴ等が
Full Textリンクの代わりに表示されます。
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検索結果の閲覧③



Deatilsをクリックすると論文のAbstract、
Index Termの詳細、論文に含まれる物質・反
応、
フルテキストへのリンクが表示されます。

検索結果の閲覧④
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著者のリンクをクリックす
るとScopusの著者詳細結果
が表示されます。

＊Scopusの契約がない場合はプ
レビューのみ表示

Scopusとは
Scopus はエルゼビアが提供
する世界最大級の書誌・引用
情報データベース。
Reaxys で見つけた文献を引用
して書かれた文献を調べるこ
とが可能。

35

検索結果の閲覧⑤



Retrosynthesis



合成計画ツール（Retrosynthesis）：
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
- 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可能
- 既知の合成ルートの表示と予測それぞれ行うことができます。

検索例：エソメプラゾール(Esomeprazole)のReacantの合成法を探す

反応検索結果から
合成ルートの作成を行います。

をクリックし、

「Find Preparations」または
「Create synthesis plans」を選択

Find Preparations

1 stepのみ合成ルートを表示

Create synthesis plans

合成ルートの検索・予測

37

合成ルートの作成①



Create synthesis plans

「Create plans」を選択するとオプション設
定画面が表示されます。

Predicted：
予測合成ルート作成

Published:
既知情報からの合成ルート作成

38

合成ルートの作成②

Predicted in progressと表示され予測が
開始されます。予測時間は初期設定では15分
であり設定時間内で合成ルートを予測します。

検索条件詳細設定（次ページ）
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合成ルートの作成②: Editをクリックしてパラメータを調整で
きます

Full routes:予測/表示ステップの指定
Last step only: 1 stepのみ予測

Diversity of routes
identical reaction per project:予測スキーム全体中に採用できる同一反応数
identical building blocks per project:予測スキーム全体中に採用できる同一ビルディングブ
ロック数

Branches per steps:ステップ毎許容building block数
Max. number of steps:最大表示ステップ数
Stop searching if building block is commercially available:市販されている
building blockまで逆合成検索した時点で検索・表示するか否か
Assumed yield for reactions without a given yield: 検索対応となる収率の
閾値設定

予測時間の設定：時間内に予測できた反応が表示されます。
Standard: 15分
Extended: 30分、Standardで予測結果が出なかった際などに使用します。

doi:10.1038/nature25978

Commercial Substances in 10 days  10 日以内出荷のbuilding block
Commercial Substances > 10days    出荷まで10 日以上のbuilding block
Commercial Substances <$10/g  gあたり10$以下のbuilding block

Reaxysのデータセットを用いてneural networkにより合成ルートが予測されます。
詳細は以下文献に記載されています。



詳細表示
予測結果/既知情報

Building block ( reactant )

スキームプレビュー

合成ルートの作成③：既知（Published)および予測（Predicted)
ルートの概要表示



④詳細表示:Tree View

実験条件の表示（画面右上のHide Conditionや により非表示の場合
（予測反応の場合、予測の根拠となっている既知反応を表示します）

条件違いの反応を追加

反応を削除

反応を追加

他の合成ルートを表示

PDF, Word形式でExport



⑤反応の追加



Quick Search: 物質・物性値検索



Reaxys では化学構造式、物質名、物性値、書誌情報などから物質・物性値の検索を行う
ことができます。

検索例：メバスタチン(Mevastatin)の類似化合物を検索する

① 「Draw」をクリック

② 「Insert structure from name」のアイコン
をクリック

44

検索条件の設定①

②



名称の入力画面：
“Mevastatin”と入力し、 虫メガネアイコンを
クリックします。

構造式の編集：
自動的に名称から構造式が生成されます。
ここでは、mevastatin の骨格を含むものを
検索したいので、作画ソフトで編集を行います。

検索オプションを設定し、編集後「Transfer 
query」ボタンをクリックすると、Reaxys の検索
画面に 転記されます。

「Search」ボタンをクリックして検索を行います。

45

検索条件の設定②



Reaxysがqueryから判断した検索結果を表示します。
ここではメバスタチン(mevastatin)とその類縁体の物質・物性値を探そうとしているので、
Substanceの「View Results」ボタンをクリックします。

46

検索結果の表示

<Preview Results>

化合物の検索結果と反応および
試薬DB掲載化合物の検索結果が表示されている

Preview Resultsを展開すると、top 3の
結果が表示される



メバスタチン(Mevastatin)とその類縁体の物質・物性値の検索結果がレコードごとに表示されます。

- 検索結果は表のような形式で表示される

- 構造式、化学名、収録されているデータ項目などの他、各化合物の合成法、誘導体の合成方法もワンクリック
でチェック可能、別ページへの遷移を極力抑えている

- 検索結果の軌跡をナビゲーションする機能や、各種フィールドを活用したフィルター機能も用意

- 検索結果からフルテキスト、引用情報などにアクセス可能なリンクも付与されている

検索結果画面：

① 検索結果の軌跡をナビゲート

② フィルター機能

各種化合物情報、書誌情報での絞り込みが可能

③表示サイズ切替え

④検索結果ソート機能

参考文献数、フラグメント数、分子量、 分子式、
発行年、商業的入手可能性

⑤Database（検索範囲）変更

⑥各化合物の合成法、物性値などの情報へのリンク

⑦Grid表示への切り替え

⑧top page画面に戻る

①

②

③
④

⑤

⑥

47

検索結果画面①

⑦

⑧



検索結果画面：
1件目のレコードを詳細表示させました。
① 構造式
② CAS RN表示ボタン
③ 収録されているデータ
④ この化合物が生成物となる反応
⑤ この化合物を含む反応
⑥ 参照文献数
⑦ 標的数

ここでは、「Physical Data」をクリック
して 物性値を確認します。
さらに融点のデータを確認するために
「Melting Point」をクリックします。

①

②

③

④

⑤

⑥

50

検索結果の閲覧①

⑦



融点のデータ：
様々な論文・特許から実測値が収録され
ています。
- 異なる情報源からの値を一覧で表示
できるので、比較・検討が容易

「Cited」のリンクをクリックすると
Scopusの被引用文献情報を閲覧すること
ができます。

51

検索結果の閲覧②

様々な論文・特許から実測値を収
録。

異なる情報源からの値を一覧で表
示、比較・検討が容易



NMR スペクトル情報：
Spectra のリンクからはNMR スペクトルなどのスペクトル情報を表示させることができ
ます。

52

検索結果の閲覧③

NMR スペクトルデータでは、核種・溶媒などの測定条件に加
えて、ケミカルシフト値も収録されているため（特許由来レ
コードのみ）、原著を参照することなく詳細情報を入手可能



をクリックすることで、
「Synthesize」のメニューを選択できます。

「Find preparations」もしくは「Create 
synthesis plans」を選択し、逆合成ルートを検
討することができます。

また、「Preparations」をクリック すること
で、この物質を合成する反応、この物質を含
む反応もワンクリックで表示可能です。

53

検索結果の閲覧④



Bioactivity Visualizationをクリックすると化合物
と標的との活性ヒートマップが表示されます。

54

検索結果の閲覧⑥

データ量

pX値



pX値：標準化された活性値

55

検索結果の閲覧⑥



検索結果のExport / Save / Alertの利用



検索結果をPDF 形式や、XML、Word、Excel などのファイル形式でエクスポートできます。

57

検索結果のExport①

検索結果画面で、「Export」をクリッ
クします。

エクスポートの設定画面：
出力形式、出力範囲、出力内容
オプションを選択し、Exportボタンを
クリックします。
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



Exportの進捗状況が表示されます。

- 準備が整うとDownloadリンクが表示されるので、
クリックしてローカルに保存する

Downloadが終了したら、Cancelをクリッ
クします。

＊続けて別の結果をExportする場合、Cancelされて
いないとExportができません。

58

検索結果のExport②



エクスポート形式の設定詳細：
Choose a format：エクスポート先のファイル
形式

- PDF/Print
- XML
- Microsoft Word
- Microsoft Excel (.xlsx形式)
- Tab-delimited Text(.xls形式）
- Electronic Lab Netbook
- RD File

Range：出力する範囲を選択

 

Export：出力するデータの種類を選択
- All available data
- Hit data only：
      フィルターなどで絞り込んだデータ

59

検索結果のExport③

Microsoft Excel形式でexportした場合、構造式が画像データとして出力
されます。
Tab-delimited Text形式の場合、構造データはSmiles形式のみとなります。

Additional option：
• エクスポート対象に含める項目を選択

- Include structure
- Include abstract
- Include reaction
- Include front page information
- Include a description in the document



検索結果における任意のレコードを保存することができます。
- 保存したレコードはHistory 画面で閲覧することが可能（ログインして利用している場合、セッショ
ン終了後も削除されない）

画面最上部の時計アイコンをクリックします。

保存したいレコードの列にマウスを近づけると、メニュー
が表示されます。
「Save」のアイコンをクリックします。

Result setの名前を入力し「Save」をクリック
します。
＊名前は日本語でも入力することも可能

「Saved」タブをクリックすると保存データの管理画面が表
示されます。
登録したデータが一覧表示されます。

60

検索履歴の保存



61

Alert機能
Alertは、検索条件を登録しておくと、データベースの更新タイミングに合わせて条件に一致
した検索結果が自動的に配信されるサービスです。
- 同じ条件で反応や物質・物性に関する情報をモニタリングしたい場合に便利です。
- Alert結果は登録されたEmailアドレスに配信されます。他の利用者にも同じAlert結果を配信して共有す
ることもできます。

 ＊Alertのご利用にはログインが必要となります（ログイン方法については別紙参照ください）。

Alertの設定：
① Alertを設定したい検索を実行したのちにHistoryを開きます。
② History画面で、Alertを設定したい検索履歴におけるAlertボタンをクリックします。
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Alertの設定・管理

• Alert name: Alert名称
• Send alerts to: 配信先メールアドレス(複数入力可）
• Frequency: 配信頻度

- After each update
- Monthly
- Deactivate

• From databases: 情報源のデータベースを選択

上記を設定しCreate Alertをクリックします。

Alertの設定：

Alertの管理：
画面右上部の をク
リックするとAlertの管理画
面が表示されます。
登録しているAlertが一覧で
確認できます。
Alert名をマウスオーバーす
ると、Edit、Deleteの機能が
選択可能になります。



Quick Search：テキストサーチ



検索例：クロスカップリング反応において、パラジウム触媒を用いるメリッ
トについてのAI検索

64

AIテキスト検索
Reaxysは文章、構造あるいは文章と構造のかけ合わせによる検索を行うことがで
きます。
文章による検索の場合、AI機能により、検索文章を数値ベクトルに変換、Reaxys
データベース内の数値ベクトル化された文献、特許と比較し類似性の高い文章を
抽出しています。文脈同士を比較するため、単語が一致しない文献・特許もヒッ
トする可能性があるのが特徴です。
また、ヒットした文献・特許のうち、最大で上位20件の要約が表示されます。
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AIテキスト検索

①ヒットした文献・特許のうち最大上位20件を用い
た要約
②要約対象文献・特許の詳細
③フィルター

ヒットした個別の文献・特許
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フレーズ検索
検索例：esterification of benzoic acid

反応検索

文献・特許検索：esterification

文献・特許検索： “benzoic acid”

AI検索：検索フレーズをベクトルに変換、
Reaxysコンテンツ内文献・特許ベクトル
と比較
ヒットした文献・特許のうち最大20件
を要約・表示



Query Builder



構造式、物性値などの掛け合わせ検索に対応できます。

複雑な掛け合わせの検索にもドラッグ＆ドロップで対応できます。

③

①

②

① 検索フィールド

② 検索条件（構造、分子構成、CAS registry number、Document Basic Index）
③ 検索条件（キーワード、数値が入力可能）

68

Query Builder①



Query Builderには、種々の検索用項目が用意されており、複数条件を設定した検索を行うことができます。

「Find search fields and forms」にキーワードを入力することで探すこともできます。

69

Query Builder②

検索履歴との
掛け合わせも可能

Physical Dataや
Natural Productなどの

プリセットのフォームも用意



① 条件の掛け合わせ（天然物、抗菌活性、分子式）
② ノイズの除去
③ 条件の掛け合わせ（用途）

Query Builder:検索事例



① Molecular Formulaをクリックして、検索ボックスを呼び出します（または検索条件リストからMolecular 
Formulaを選択しクリックします）

② Molecular Formulaが炭素30の化合物を検索したいので、”is”を選択します。
その他の構造（原子組成）は未知なので、「C30*」と入力します。

条件の掛け合わせ：

天然物から抽出された化合物で、実験結果から炭素が30の化合物であることがわかっている。
この化合物が抗菌活性を測定されたことがあるかを検索。

71

Query Builderでの検索1-①



③ 検索フィールド「Isolation from Natural Source」を検索します。“natu”と入力すると、
「Isolation from Natural Source」が表示されます。

「Natural Products」は「Isolation from Natural Source」と構造式の掛け合わせプリセットフォームです。

③ 項目をクリックすると、検索フィールドに追加されます。Find anyにチェックを入れます。 72

Query Builderでの検索1-②



⑤ Search fields and formsにsubを入力、Substance Properties & Commentsをクリック

⑥ “antimicrobi*”（抗菌活性）と入力します。

⑦ Substancesをクリックし化合物を検索します。

※ Substance Properties & Comments:化合物に紐づく物性・スペクトルあるいはそのほかの記述に対
して検索を行うフィールド。上記の場合は変化形を含めた抗菌活性という記載を持つ化合物を検索
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Query Builderでの検索1-③



検索結果画面：

構造式、化学名、収録されているデータ項目などの他に、合成方法、誘導体の合成方法も確認できます。
検索結果の絞り込みの軌跡をナビゲーションする機能や、各種フィールドを活用したフィルター機能もついて
います。
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Query Builderでの検索1-④



検索結果からノイズを除去する検索方
法：
イソキノリンの骨格を作る反応を検索する。
ただし出発物質に既に目的骨格が含まれている反
応（ノイズ）を除去したい。

＊ノイズに相当する検索を行い、Query Builderを
利用して全体の検索結果から除くことができます。

Quick searchで以下の検索を行います。

① イソキノリン骨格を作る反応を検索
② イソキノリン骨格を出発物質とする反応を検

索
＊Searchメニューでは、As substructureを選択

反応の検索結果が得られるので、View 
Resultで結果を閲覧します。

①

②
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Query Builderでの検索2-①



2つの検索を実施後、Query Builderのタブを開き、「History」を選択します。
Historyタブで表示されていた二つの検索結果の履歴が、Query Builderタブでも表示されます。

①イソキノリン骨格を作る反応を検索した履歴です。
②イソキノリン骨格を出発物質とする反応を検索した履歴です。

①
②
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Query Builderでの検索2-②

＊イソキノリンの骨格を作る反応を検索したいと思っていますが、イソキノリン骨格を持つものを
出発物質とする反応には、単なる置換反応が多く含まれてしまいます。ノイズに共通項はないか
探し、その共通項の検索を行い、もとの検索結果から差し引くことでノイズを除くことができま
す。



① イソキノリン骨格を作る反応を検索した履歴を、クリックして検索フィールドに入れます。
② 同様にイソキノリン骨格を出発物質とする反応を検索した履歴を検索フィールドに入れます。
③ イソキノリン骨格を作る反応を検索した結果から、ノイズであるイソキノリン骨格を出発物質とする

反応を検索した結果を除きたいので、「NOT」を選択します。
④ SearchでReactionを選択します。イソキノリン骨格をもたないものから、イソキノリン骨格を持つもの

を生成 する反応結果が得られます。

結果例 77

Query Builderでの検索2-③

※Historyを用いず、
Query Builder上で反
応式同士を演算する
方法も考えられる



- 無機化合物の検索
- 化合物の表記方法
- 動作環境

Appendix



無機化合物の場合、構造式ではなく、Molecular Formula Field に分子式を入力して検索す
る方法を推奨しています。
Query builderで、Molecular Formulaを選択し、分子式を入力して検索を行います。

80

無機化合物の検索



検索対象 表記方法 検索式例 検索結果
元素 Fe Fe

簡単な分子 HCl HCl

無機塩 NaCl NaCl

付加化合物 付加する分子を
*でつなぐ

CoCl2*4NH3

配位化合物 Fe(C5H5)2

固溶体 混合する分子を
#でつなぐ

Na2SO4#Cs2SO4
CaCO3#CaMg(CO3)2

Mixture Solid Solution

すべての金属元素 M MX NaCl, KI, KBr

ハロゲン X または(hal)

複数の原子団を許
容
例） (CH3)2O
(C2H5)2O

許容する原子団を
(XX, YY)と列挙して

表記

(ch3, c2h5)2O

周期表番号や
グループ名で表記

(1b), (alk), (act) (1b)Cl
(alk)Cl

AgCl, CuCl など

KCl, LiCl, NaCl など

遷移元素 (trm)

不特定の元素を含
む物質

??で1 種類、????で
2 種類の元素を表記

Pb????
Pb 以外に2 種類の元素を含む化合物

PbSO4, Pb(NO3)2, PbTiO3 など

81

化合物の表記方法①



検索対象 表記方法 検索式例 検索結果
特定の元素を含む
物質

*で表 Tm* Tm, TmCl3 など

特定の元素のみで
構成される物質

?で表記
（数の制限はなし）

S? S, S2, S8 など

電荷をもつ物質 正電荷：
(?+)または(*+)
負電荷：
(?-)または(*-)

(?+)Na または(*+)Na Na3+, Na2+など

ゼロ電荷でないもの (?)または(*)

電荷をもたないもの (0+) (0+)Na Na

原子の数を
レンジで指定

(x-y) FeCl(2-3） FeCl2, FeCl3, FeCl4

原子の数を指定 (x,y) FeCl(2,4) FeCl2, FeCl4

複数の元素についてそ
れぞれの原子数を指定

AxBy, x=2,3
y=2-4

FexOy x=2,3 y=2-4 Fe2O2, Fe2O3,
Fe3O2, Fe3O4 など

複数の元素についてそ
れぞれの原子数を指定

AnB1-n n=0-1
数式での表記

FenPd1-n n=0-1 FePd, Fe0.2Pd0.8,
Fe0.5Pd0.5 など

Fe を含む合金、ドープ物
質など

Fe# Fe#

Fe とNi を含む合金 混合する元素を
#でつなぐ

Fe#Ni

82

化合物の表記方法②



物質の種類 検索式 結果例
多成分系 ZnO#TiO2 mixture (composition partially given):

Titaium(IV) oxide
zinc oxide

PbSO4#PbO#SiO2 mixture (composition partially given):
lead (II) oxide
silica gel
lead (II) sulfate

溶液 NaCl#H2O mixture (composition partially given):
water
sodium chloride

水和物 CoCl2,(H2O)? cobaltous chloride hexahydrate
cobalt(II) chloride hexahydrate
CoCl2, 6H2O

ガラス、セラミック物資
（ 10-15% のB2O3 および、

10-15%のAlO3 を含むSilica
spheres）

B2O3(10-15W%)#Al2O3(10-15W%)#SiO2# mixture (composition partially given):
lithium oxide
aluminum oxide
diboron trioxide
silica gel
Titanium(IV) oxide

合金
（96%Feおよび4%Crを含む鉄

合
金）

Fe(96W%)#Cr(4W%) mixture (composition partially given):
iron
chromium
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化合物の表記方法③



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
お問い合わせください。

◆ お問い合わせフォーム： https://jp.service.elsevier.com/app/contact/supporthub/reaxys/
         ◆ 電話番号：03-5561-5035
 

85

お問い合わせ先
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