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合成化学者のための反応データベース
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Reaxysとは?
合成化学者のための新規ワークフローツール

CrossFire Beilstein

CrossFire Gmelin

Patent Chemistry Database

有効で高質なコンテンツの利点を生かしたまま使いやすく

トレーニングなしでも操作できる シンプルなインターフェース

ウェブベースでのサービス。社内のどのＰＣからもご使用い

ただけ、化合物研究と発見を効率化

３つの実績のあるデータベース

を統合

世界最大の有機化学、無機化学、有機金属・錯体の

ファクトデータベース
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役立つ情報
有効で高質なコンテンツ

３つのデータベースを統合化した、使いやすいプランニングツール

CrossFire Beilstein Database

世界最大の有機化合物のファクトデータベース

冊子体のBeilstein Handbook of Organic Chemistryの後継

CrossFire Gmelin Database

世界最大の無機化合物と有機金属・錯体のファクトデータベース。

冊子体のGmelin Handbook of Inorganic and Organometallic
Chemistryの後継

（ＳＴＮのGmelin97ファイルは、1995年までのデータのみ）

Patent Chemistry Database

WO/US/EPに出願された英文特許から抽出・統合したファクトデータベース

特許分類が以下の4種に該当する特許を収録

C07(有機化学）、A01N(消毒薬、殺虫剤、除草剤）、

A61K(医薬品、歯科用又は化粧用製剤）、C09B(染料）

質の高い論文、特許など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し、データベース化
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有機化学

有機化合物の構造、実測物性値、反応、引用文献

合成ルート同定

環境毒性データ

毒性データ

バイオアッセイデータ

logP

毒性値 など

無機化学、有機金属化学

無機化合物、有機金属化合物、錯体などの構造、実測物性値、反応、引用文献

• 触媒（無機、有機金属、錯体）、蛍光物質

• 電気、磁性、光学、ナノ科学に関連した物質

• 無機化合物（ナノマテリアル、ジオライト、レーザー物質、配位化合物、

固体化合物、ガラス、セラミック、合金、ドープ物質、ミネラル）

・化合物合成設計
・合成展開から
プロセス研究まで
強力に推進
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Reaxys での改良点

すべてのデータフィールドを提示、入り組んだ
何百種類のデータフィールド

ユーザー中心に設計された検索フィールド

(反応・化合物・引用文献）
サーチメニュー

―合成計画ツール合成計画

ユーザートレーニングが必要; 機能中心 （ グ
ルーピング、ソートなど）

簡単操作：タスク中心（フィルター、分析、ランク）使いやすさ

クライアントサーバーアプリケーションWeb アプリケーションソフトウェア

ご使用のPCにインストール（Commander)なし（ご使用のＰＣへのインストールなし）インストール

同じ物質特性でもそれぞれのデータベースに
異なるデータフィールド名やフォーマットが存
在

標準化・規格化されたデータフィールド

（同一フィールド名・単位・フォーマット）
データ

CrossFire DirectとCrossFire in-houseIn-houseバージョンはなしアクセス

Mac サポートなしMac サポートあり操作システム

デフォルトの表示: すべてのフィールドのリスト
形式; エクスポートのためだけの表形式、 新
しいエキスポート作成が難しい

表形式表示：重要なフィールドのほとんどを表で
表示；必要に応じてフィールド付与可能

結果表示

Beilstein, Gmelin, Patent Chemistry 
Database に分かれたデータベース

３つのCrossFire databaseを統合コンテンツ

CrossFireReaxys
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パワフルな機能
Reaxysー3方面からの検索機能

Reactions
反応検索

Text, Authors 
and more
文献検索

Substances and 
Properties

物質・物性値検索
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反応検索

化学構造式から反応を検索

化合物名からも化学構造式を作成できます
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反応検索結果

表形式で表示
データの比較・検討が容易
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引用文献、Scopusへのリンク

SCOPUSへのリンク

要旨表示

テキスト情報へ

被引用件数とリストを
表示
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特許情報由来ー実験項の表示

特許由来の情報では、実験項が表示
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項目別のフィルタリング機能

結果の絞込みも簡単

絞込みの項目
収率
レコードタイプ
溶媒/触媒
反応タイプ(ex.加水分解）

反応のステップ数

文献情報での絞り込みも可能
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合成化学者に必要で有効な情報

適切な合成経路の設計を助けるsynthesis plan(合成計画）機能

目的とする化合物を
出発点に逆合成的な
合成ルートが簡単に
わかりやすく
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合成計画ツール

選択した合成ルートを次々図示

反応条件は下に表で表示
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物質名
ID番号

化学構造式
物性値 など

物質・物性値からの検索

から検索可能
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物質検索結果

表形式でわかりやすい表示
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豊富な物性値情報

表形式表示
必要な情報だけプルダウンで表示

特許由来のデータは
ケミカルシフトも掲載
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基本データ
Molecular weight (分子量）
Melting point (沸点）
Sublimation （昇華）
Liquid phase (液相）
スペクトルデータ
NMR spectrum (NMR スペクトル）
IR spectrum (IPスペクトル
Mass spectrometry （マススペクトル）
UV/VIS spectroscopy （UV/VISスペクトル）
Fluorescence Spectroscopy (蛍光スペクトル）
Raman Spectroscopy (ラマン分光）
Luminescence Spectroscopy （ルミネッセンス分光）
生物活性
Pharmacological Data （薬理データ)
Concentration in the Environment (環境濃度）

物理学的情報
Ionization Potential(電離ポテンシャル)
Electron Binding（電子結合）

Enthalpy of Formation （標準生成エンタルピー）
Interatomic Distance （原子間距離）

など

物性値例
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文献情報からの検索

2005年ノーベル化学賞受賞者

文献中の反応式が展開 文献中の化合物が展開
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いろいろな形式でのエクスポートが可能
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最適化されたインターフェース

シンプルなインターフェースにより、データの発見、絞込み、分析が簡単

ワークフローにしたがって、直観的にご利用いただけるので、研究開発
のスピードアップに貢献いたします

Reaxys は、ウェブベースの製品であり、インストールや特定ポートの開

放などの労力も必要ありません
製品へはwww.reaxys.comから簡単アクセス

（Internet Explorer 6以上､Firefox 1.5以上、Safari 2以上をサポート）

社内のどのＰＣからでもご自由にご利用でき、検索・分析が可能です
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開発パートナー – 専門家から専門家のために

Reaxys は、リーディングカンパニーと大学を開発パートナーとして迎え、開発

されました

富士通, 
Chemistry Biology Pharmacy Information Center
Merchachem
ノヴァセップ
バース大学
ウィーン技術大学 など

上記を含む世界中の製薬企業、化学関連企業、大学、国立研究所の化学者
や情報マネジャーの見解や要望をもとにReaxysの継続的な価値の向上を行

っています
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諮問機関 – 世界クラスの科学的専門知識
著名な科学者にReaxysの領域、対象、質、および、開発の継続的な価値向上のための助言をいた

だいています

Dr. James E. Audia, Eli Lilly, Indianapolis, IN, USA 

Prof. A.G.M. Barrett, Imperial College, London, UK 

Prof. Dr. Erick M. Carreira, ETH Zürich, Switzerland

Prof. Robert H. Grubbs, California Institute of Technology, Pasadena, CA, USA (Nobel 
Laureate)

Dr. Torsten Hoffmann, F. Hoffmann-La Roche Ltd., Basel, Switzerland 

Prof. Dr. Horst Kunz, University of Mainz, Germany 

Dr. Ge Li, WuXi PharmaTech, Shanghai, China 

Dr. Graeme Robertson, Siena Biotech, Siena, Italy 

Dr. K. Barry Sharpless, Scripps Research Institute, La Jolla, CA, USA (Nobel Laureate)

Prof. Barry M. Trost, University of Stanford, CA, USA  

Prof. Henry N. C. Wong, Chinese University Hong Kong, China
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Reaxysは 合成研究の生産性を高めるための情報とツー

ルをご提供します

Beilstein Databaseなど信頼できる情報源からの正確で

有効性の実証された実験データをもとにしています

ウェブベース製品なため、いつでも社内のどのPCからも

簡単アクセス

まとめ

時間とコストの効率が向上し、研究開発の成功に貢献
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お問い合わせ

エルゼビア・ジャパン株式会社

TEL:03-5561-5034 担当：鈴木、海附（コーポレートチーム）

FAX:03-5561-5047

E mail: jp.corporate@elsevier.com

http;//www.info.reaxys.com


