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化学研究のあらゆるステップで、化学研究者を支援します。
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Reaxysのご紹介



新しいテクノロジーを活用して進化し続けるReaxys

1817:
Gmelin ハンドブック初版

（有機金属化合物
無機化合物）

1988:
Beilstein および

Gmelin データベース
がオンライン化

1992:
CrossFire
リリース

2013/2014: 
Reaxys の全面刷新
とコンテンツ拡張

1881:
Beilsteinハン
ドブック初版
（有機化学）

2016:
新しいReaxys

UI リリース

2017:
新しいReaxys 

メディシナルケミストリー
(RMC) モジュール

2020:
Reaxys Commercial 

Substances
（試薬カタログ）

2021:
特許収録数を

3,400万件へ拡張

2021:
逆合成予測ツール

（AI ベースの合成予測）

2009:
Reaxys
リリース

Reaxys 
アカデミック
エディション

Teaching & 
LearningResearch

+49 M
特許情報

105
特許機関

18 K 
ジャーナル

+127 M
文献情報
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AIにより強化された自然言語（質問文）による検索・要約機能



化学研究のあらゆるステップで、化学研究者を支援します。
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世界最大級の化学および生物活性データベース

125M
文献情報

1.0B
データポイント

353M
物質情報

51M
生物活性データ

72M
反応情報



Reaxysとは
Reaxysは、化学知識の実際の活用方法を反映するように設計された情報システムです。

3億5,100万件の物質レコードに、
5億件を超える物性データを収録：

物理的性質、化学的性質、スペク
トル、環境影響、生物活性データ
など

7,200万件の反応レコードを

収録。反応条件、溶媒、触媒、
収率などの抽出データを含
みます。

1億2,400万件の文献レコードを収録。
18,000誌以上の学術誌を対象に、材料科

学、生物医学、地球科学、工学、技術、環
境科学、薬理学など幅広い分野の応用を
カバーしています。

紐づけ

化学研究の基盤データ 幅広い分野での活用
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Reaxysは、研究者の多様なユースケースとニーズに応えるため、継続
的に進化を遂げてきました

コンテンツの拡充

500社を超える最新のサプライ
ヤー情報から、用途に応じてお好
みの供給元を選択できます。

商業サプライヤー情報

見逃しのない知見の提供
7→105の特許庁へと対象を拡大
1億2,400万件の文献情報へと成長

特許および学術誌からの
プログラムによるデータ抽出

CAS APIとの連携によ
り、CAS番号の見落とし

を防ぎます。

CAS番号

ターゲット & 生物活性データ
5,100万件の生物活性データを活用し、
世界最大級かつ最も豊富で、相互にリ
ンクされた専門家キュレーション済み
データによって、SAR解析をはじめとす
る部門横断的な研究を推進します。

卓越した手作業によるデータ抽出

アジアの特許から得られる高品質で
価値の高い知見を、ユーザーに提供

します。



Reaxysは、研究者の多様なユースケースとニーズに応えるため、継続
的に進化を遂げてきました

時間を節約し、より迅速に
知見へ到達します。

ヒートマップと基礎データを
エクスポートし、より迅速かつ
効率的なSAR解析を実現。

特許ファミリーの
クラスタリング機能

強化された生物活性
サマリー機能初めてのユーザーにも信頼感

を与える設計。お気に入りの著
者のすべての文献を簡単に見

つけられます。

優れた著者名検索機能

パーソナライズされたキュレー
ション済みのメールアラート

サービスにより、最新情報を継
続的に把握できます。

Eメールアラート

AIによって強化された検索・要約
機能により、さまざまな分野、
レベルの研究者を支援します。

強化された検索と発見

検索機能とユーザーエクスペリエンス



提案テーマに関する最新研究は？

誰が取り組んでいるのか？

他の研究グループは何をしている
のか？

自分の研究分野の
最新動向を常に把握する

物理化学特性、
ドラッグライクネス
はどうか？

物理化学特性

この化合物にはどのような精製
方法が存在するか？
スペクトル特性（NMR、IR、MS 
など）は既知か？

生成物の分析

モニタリング 設計と実行 分析

研究の
提案

知識ネットワークを
構築し、自身の研
究分野をモニタリン

グする

実験を設計し、
実行する

結果およびアプリケー
ション試験を分析する

その化合物や材料
は既知か？

その化合物に至る
方法論は既知か？

自分の研究の新規性はどうか

化合物はドラッグライクか？
毒性プロファイルはどうか？
オフターゲット活性はあるか？

薬理プロファイリング

ターゲット活性
および有効性

メディシナルケミストリー特性

合成プラン

合成計画、
反応条件、

および出発物質の
商業的入手可能性。

報告
出版

成果発信

Reaxys は、研究のあらゆるステップで皆さまを支援します。
Research



新しい実験手法を見つけ、結果を検証できます。
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精製手法を含む、抽出された
実験情報を確認できます。

部分構造で絞り込み、最も関
連性の高い結果に絞り込めま
す。

グリーンケミストリー指標、
収率、触媒クラスなど、複数の
フィルター条件で結果を絞り込
めます。

引用回数、関連度、出版年で
コンテンツを並べ替えできます。

逆合成機能を活用して、新た
な合成ルートや化学的知見を
発見できます。
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合成ルートを迅速に特定し、コストを評価できます。
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文献掲載ルート、予測ルート、
カスタマイズしたルートを1つの画
面で比較できます。

合成に必要な出発原料の商業的
な入手可能性を評価できます。

合成計画のステップ数を一覧で
確認し、より短いルートを迅速に
優先できます。

ルートトポロジーを用いて、多様
な合成ルートを簡単に把握でき
ます。

予測された各ステップについて、
文献実例を同一画面で確認でき
ます。Reaxysは、合成ルートに

関連付けられた公開文献例を一
つのビューで提供する唯一の化
学データベースです。

1

2

3

4

5

2

3

5

4

1



Reaxysで独自の知財ポジションを切り拓く。
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研究開発の各段階を通じて、プロジェクトの競争力を
維持し、特許性を確保します。

ターゲット検証 後期リード最適化リード最適化ヒットからリード化へヒット検証ヒット同定

特許性評価 新規性 知的財産の独占性

Design • Make • Test • Analyze

49M
特許情報

105
特許機関

173
IPCクラス

58K
IPCコード

関連する生物学的ター
ゲットについて、特許全
文にわたる詳細なイン
デックス化を通じてター
ゲットを検証する。

現在の特許権者、IPC
分類、種別コードなど
の関連フィルターを用
いて、競合に関する詳
細分析を実施する。

主要特許庁の特許全文
から抽出された物質情
報により、より効果的な
新規性調査を実現する。

公開から5日後には利

用可能となる特許およ
び物質情報を活用して、
最新情報を把握しア
ラートを設定する。

主要特許庁の特許情
報に対して、反応・物
質・特性を人手で詳細
にインデックス化した
データを用いて、化学
的知見をレビューする。

非英語の要約および特
許請求項まで翻訳して提
供する唯一の化学データ
ベースにより、世界中の
イノベーションにアクセス

できます。



世界のイノベーションをレビューし、競争環境をモニタリングする。
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公開年でフィルタリングすること
で、最新の特許を迅速に評価で
きる。

要約および特許請求項の高品質
な英語翻訳をレビューする。

Reaxys の索引語によって抽出さ

れた化学関連コンセプトを活用し、
より関連性の高い特許を発見す
る。

特許全文からすべての化合物を
抽出することで、より多くの物質
情報を閲覧できる。

元の特許文書への簡単なリンク
アウトにより、さらに詳細な評価
を行う。
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Query builder 

高精度な特許検索を実行する。
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クエリビルダー（包括性と関連性を高
めるために、独自の分類体系と
Querylet を組み合わせた機能）によ

り、最も関連性の高い情報を取得す
る。

特許に関連する項目があらかじめ入
力されたフォームにより、検索体験を
効率化する。

注目するスキャフォールドを描画する
ことで、関連するすべての化合物を取
得する。

使いやすいブール演算子や近接演算
子を含む、より多くのカスタマイズオプ
ションによって検索を自在にコント
ロールする。

複数の検索オプションを用いて、最も
重要なコンテンツを評価する。
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特許情報は、Reaxys のドキュ

メント結果ページで容易に見つ
けることができる。

結果セットのナビゲーションを容易にする
新しいフィルター

特許庁、特許権者、および手作業で処理
された特許。

1. 要約および請求項の高品質な英語翻訳に、
UI 上から簡単にアクセス可能

2. 特許全文からすべての化合物を抽出した
物質情報

3. Reaxys の索引語は、生物学的ターゲットや

化学関連コンセプトを抽出し、特許検索およ
び発見を強化する。
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Reaxys に収録されている特許総数は、2026年
第1四半期に170万件から4,900万件へ増加。



Reaxys Target & Bioactivity

人手およびAIによってジャーナルや特許
から抽出された独自データ。

ソースデータ

Reaxys Targets and Bioactivities には、
4,600万件の生物活性データポイント、生
物活性情報を持つ860万件の物質、およ
び4万1,000件のターゲットが含まれてい
ます。

データ量

SAR, ADME, PK/PDデータ, アッセイ
データ, 毒性情報

データタイプ

XLS, XML, RD, SD/MOL, TDT, PDF, 
DOCエクスポート

NA予測機能

Reaxys に統合価格とパッケージ

8M+ 
生物活性データを

有する物質

6M+ 
アッセイ

20M+ 
PK/PDデータポイント

4.5M+ 
毒性データポイント

コンテンツは、特許・ジャーナル・書籍を含む60万
件以上の引用文献をもとに、専門家チームによって
手作業でキュレーションおよび統合されています。

36K+ 
生物学的
ターゲット

56K+ 
種

21k+ 
細胞株

2.4M+ 
ADME



1 Lipinski／Veber ルール比
較を含む Druglikeness の
プロファイルに容易にアクセ
スできる。

Reaxys にシームレスに統合、関連する生物活性データへ容易にアクセス

3

2

4

同じ画面内で生物活性デー
タを確認でき、より迅速に情
報に基づいた意思決定を行
える。

検索を最適化する
追加の関連フィルター

さらなる分析のために、生
物活性データの知見を複数
形式（PDF、DOC、XLS、
XML、RD、SD）でエクス
ポートできる。

1

2

3

4

5 生物活性の可視化機能に
ついて、詳しく見ていきま
しょう…。
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Reaxys の生物活性の可視化機能により、関連データを容易に比較可能。

8

7

7 データを確認しながら化学構造を表示し、
迅速な SAR 解析を行う。

6 凡例にアクセスして、活性強度スケールの概要を
すばやく確認する。

6

使いやすいナビゲーションバーを用いて、
大規模データセットを評価する。

8

10

9 ヒートマップと関連文書をシームレスに行き来し、
さらなる評価を行う。

10

9 セルをクリックすると、特定レコードの詳細情報
すべてにアクセスできる。



Reaxysは、研究者の多様なユースケースとニーズに応えるため、継続
的に進化を遂げてきました

受賞歴があり実証済みの AI 駆動型の逆合成予測
により、合成計画にかかる時間と労力を削減し、イノ

ベーションを促進する。

逆合成予測ツール

レトロシンセシスを自分仕様に！ビルディングブロッ
クライブラリ／在庫情報や ELN 反応データを統合
することで、ユーザー体験を向上させ、より優れた

予測結果が得られる。※

逆合成のカスタマイズ

分子設計アイデアを迅速にランク付け
することで、時間を節約。

*近日リリース予定

合成容易性*

本当に重要な業務に集中。
予測モデル学習のためのデータ処理にか

かる時間と労力を削減する。※

ML 最適化済み反応フラットファイル

データ＆予測テクノロジー

※企業向けオプション



位置選択的反応フィルターおよびキラルプールアプローチにより、
選択性を確保する。



Reaxys は、1億件を超えるビルディ

ングブロックを備えた、最大規模の商
用化合物ライブラリを有しています。

中間体を含める／除外することで、
プロジェクトのニーズに合わせて
ルートを最適化する。



参照文献および実験手順を含む合成ルートを迅速に提供する。



Reaxys 逆合成は、一流の研究者により試用・検証され、高く評価されている。

分子およびチームの選択
逆合成予測を使用せずに

合成ルートを作成
逆合成予測を使用して

合成ルートを作成

• 各チーム3〜4名の研究者で構成された7
チーム編成,各チームに少なくともシニア
研究者1名、ジュニア研究者1名を配置

• 30種類の分子を選定

−構造多様性を考慮

− ドラッグライク化合物および天然物を対
象とする

毎週のグループディスカッションにおいて

• ルートの科学的妥当性を評価

• 最適なルート生成に必要な時間と労力を
評価

毎週のグループディスカッションにおいて

• 予測ルートと専門家が作成したルートを
比較

• 新たなアイデアを収集し、必要な時間と労
力を測定する

選定された分子の例

1. 逆合成ツールによって、興味深いアプローチと堅牢な合成ルートが提案された。
2. このツールはユーザーフレンドリーで直感的。Reaxys に慣れていれば簡単に利用できる。
3. このツールは、合成ルート設計や利用可能な反応条件のアイデア創出において、時間短縮を

実現する。
4. 文献上の先行事例を提示し、それに基づいて予測ルートを示すため、ブラックボックス型のAI

ではない。

Rutje教授およびCarreira教授のグループからのフィードバック。

ETH Zurich の Carreira 教授グループおよびラドバウド大学の Rutjes 教授グループからのフィードバック



Reaxys 逆合成予測ツールの総括、強み、および限界

User friendly

Innovative 

Time saving

Robust routes

このツールはユーザーフレンドリーで直感的です。Reaxys に慣れていれば、簡単に利用できます。

ドラッグライク分子に対して堅牢な予測を提供する。一方で、化学者は予測されたルートを確認し、
必要に応じて小規模な調整を行う必要がある。

このツールは、合成ルート設計や、利用可能な反応条件に関する文献参照およびアイデア取得において、
時間短縮を実現する。

提案されたステップの中には非常に革新的なものもあり、人間支援型合成に応用できる。

天然物のような複雑な分子には課題があり、そのため完全な合成ルートが提供されない場合がある。Challenges
しかし、一部のステップについては革新的なディスコネクション（逆合成切断案）を得ることが可能である。



私たちは、Reaxys 逆合成予測ツールのような、優れた設計とユーザーフレンドリー性を備え
た CASP ツールが、化学者の知識を補完し、合成計画の加速に役立つと考えています。

• このツールは合成ルート作成ワークフローの一部であり、化学者の代替ではない。化学者の業務を補完し支援するものである。
• 人間と機械の相互作用は強力な組み合わせであり、化学者にとって大きな可能性を秘めている。

化学者の知識 逆合成予測 強力な組み合わせ

化学者の代替ではありません。



Reaxys の商用サプライヤーおよび化合物データベースは、顧客の主要
サプライヤーに基づいて構築され、定期的に更新されています。

サプライヤー情報を拡充し、524社
の商用サプライヤー と3億3,300万
件の製品をカバー。

1. 優先サプライヤー設定

2. 要約情報

3. 結果セットのナビゲーションを
容易にする新しいフィルター：

• サプライヤー名
• 地理的情報
• 価格
• 純度
• 在庫状況
• 納期

1

2

3



商用サプライヤー情報へ、より簡単にアクセス可能

機能開発：優先サプライヤー機能、ショッピングリスト／バスケット機能（Amazon のようにエクスポート用の商品を収集）、および
エクスポート用の商品レベル選択。

• Reaxys は現在、専用の検索
環境内で500社を超える商用

サプライヤーを収録しており、さ
らに拡大を続けている。

• 以降のリリースでは、ショッピン
グリスト機能により、ユーザー
は Reaxys を通じて購入可能

な製品をシームレスに収集し、
異なる検索結果から商品をリス
トに追加しながら、その内容を
随時確認できるようになる。

• エクスポート前にショッピングリ
ストの最終確認を行う。

プレスリリース例: Merck adds Chemical Products to Reaxys’ Chemistry Database
商用サプライヤーは、 supplier portalを通じて、自社製品を Reaxys に掲載申請できる。

https://www.sigmaaldrich.com/JP/ja/collections/press?mmredirect=1
https://rcs-supplierportal.innodata.com/reaxys/


Reaxys と ScienceDirect および Scopus との連携により、
エルゼビア製品間でシームレスなワークフローを実現。

ScienceDirectとScopusの文献ページを強化：

 Reaxysのデータにより、論文に含まれる知見を
より理解しやすくなります。

 Reaxys内の関連データへの直接リンクにより、
ソリューション間をシームレスに行き来できます。

ScienceDirect or Scopus



文献レビューおよび競合インテリジェンスのワークフローをさらに強化

改善された著者検索：

 姓・名のあらゆる組み合わせで結果を取
得できるため、関連性の高い結果を見逃
さない

 改善された著者フィルターにより、名前の
バリエーションを明確に表示し、最新の所
属情報と密接に連携

 新しい所属機関フィルターにより、結果の
絞り込みを強化し、指定した著者に関連
する最も適切な文書を取得できる

姓名は順不同で入力でき、アクセント記号の有無も問わない
（感動しました!!!）。たとえば “Stephane Vincent” を試してみ
てください。人間は名と姓をよく取り違えますが、Reaxys は
そうではありません。. - アカデミックユーザーのフィードバック



Reaxys をユニークな存在にしているもの。
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化合物カバレッジ

2億8,700万件の化合物

を収録した、最も包括的
な化学ソリューション

特許カバレッジ

英語翻訳および原文の、
最も広範な特許カバレッ
ジ

逆合成予測

より容易なルート設計を
実現する、最高水準の
逆合成予測ツール。

生物活性データ

ジャーナルおよび特許か
ら抽出された、包括的な
毒性・安全性データ

データ

特許および学術論文から
得られた、広範な実験特
性データと実験手順

インテグレーション

Elsevier の他ソリュー

ションとの多様な連携オ
プションにより、シームレ
スなワークフローを実現

高度な検索

独自の分類体系、
専用検索フィールド、
および自然言語クエリ。

検索インターフェース

使いやすい検索、スマー
トな同義語展開、および
フィルタリング機能により、
1つの画面で知見を把握



Reaxys アカデミー

Reaxys User Academy | Elsevier

動画、クイズ、修了証を含む、Canvas 上で提供さ
れる無料のセルフペース型コース。

• Reaxys 101 – Reaxys の基礎レベルの入門

学習や、研究プラットフォームとしての Reaxys
に関するスキルと理解を深めるのに最適。

• Chemistry 101–化学知識のさまざまな分野

において、Reaxys をどのように活用できるか
を紹介。

• Teaching 101 – Reaxys へのオンボーディン

グを担当するすべての人に最適。

https://elsevier.catalog.instructure.com/browse/reaxysacademy/courses/reaxys-101
https://elsevier.catalog.instructure.com/browse/reaxysacademy/courses/chemistry-101-with-reaxys
https://elsevier.catalog.instructure.com/courses/reaxys-teaching-101
https://www.elsevier.com/researcher/academies/reaxys-user-academy


Reaction Flash アプリ

https://www.elsevier.com/products/reaxys/higher-education/teaching-chemistry/reaction-flash#1-tips-and-tricks

無料ダウンロード:
•The App Store
•GooglePlay

ReactionFlash® は、1,250件を超える人名反応、その反応機

構、および査読付き文献に掲載された実例へのアクセスを
提供する。
ETH Zurich の Carreira 教授研究グループとの共同開発。

• 反応機構をレビューし理解する。
• 査読付き文献に掲載された実例を探索する。
• アプリ内クイズで知識を確認する。

https://apps.apple.com/ch/app/reactionflash/id432080813?l=en-GB
https://play.google.com/store/apps/details?id=ch.reaxys.reactionflash&pli=1


RxED: Reaxys で学ぶ化学

https://www.youtube.com/playlist?list=PLQNGOAAhIKDTUZqQJI72_-XZqpmKN_tGG

YouTube プレイリスト:

Reaxys Education Program は、Reaxys を活用して
分析化学、有機化学、無機化学における化学概念およ
びデジタルリテラシーの学習を支援する教育用動画を
提供しています。

ヒント：分析化学、有機化学、無機化学の講義資料に、
主要トピックに関連した動画を追加しましょう。



Reaxys を見ていきましょう！!



Reaxysへのアクセス: www.reaxys.com にサインイン



Reaxys サポート／トレーニング資料

Home - Reaxys LibGuide - LibGuides at Elsevier https://service.elsevier.com/app/answers/list/c/10545/supporthub/reaxys/

https://elsevier.libguides.com/reaxys/home
https://service.elsevier.com/app/answers/list/c/10545/supporthub/reaxys/


Reaxys サポート／トレーニング資料

Elsevier からのエンゲージメント。 https://view.highspot.com/viewer/60e87e1427ecce0d0d2049c9d1439328

https://view.highspot.com/viewer/60e87e1427ecce0d0d2049c9d1439328


有難うございました!

Dr. Mandar Bodas, Chemsitry & Life Sciences Consultant
m.bodas@elsevier.com




