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1.  化学情報の国際的な共有と活用の重要性

　化学の分野においては戦前からすでに先端技術
情報の国際的な共有環境が作られている。第二次
世界大戦当時の日本では高周波電線の絶縁体とし
てステアタイトやポリスチレンが使われていた
が，絶縁性能が不十分であるとともに壊れやすい

といった欠点があった。壊れやすい物は，無論移
動体には搭載できない。一方連合軍側では，電気
持性に優れしかも壊れにくいポリエチレンをレー
ダーのリード線被覆としていち早く利用してい
た。実は 1938 年にはイングランドの ICI 社で最
初の 1 トンの高圧法低密度ポリエチレンが作ら
れ，1941 年にはポリエチレンの製造法とレー
ダーケーブルの製造情報がアメリカ政府に伝達さ
れている。奇しくもこの年に太平洋戦争が始まっ
た。開戦後まもなく日本軍は撃ち落した連合軍の
飛行機から高周波用電線の一部を入手した。元素
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教育に情報ツールを活用する
―教育ツールとしての Reaxys―

Reaxys for Students
―Applying E-Resources to Educational Settings―

廣　瀬　敬　治 ＊

［抄録］　化学情報の重要性は今も昔も変わらずに高い。しかしながら，化学文献の取り扱い環
境は大きな変貌を遂げているため，化学情報の検索方法は昔とは大きく変わった。化学情報の
数の増加や多様性に対応することを考えると，今や情報ツールを使わないで文献調査をするこ
とは不可能である。文献調査法の講義をするに際してReaxys は非常に重要な教育ツールとな
る。講義経験に基づいて，化学教育の視点から情報ツールの活用，特に教育ツールとしての
Reaxys の意義と具体的な利用例について記す。
［キーワード］　教育，情報検索，文献検索，検索ツール，化学，大学，学生，講義，学習，
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[Author Abstract]　The importance of information in chemistry literature is eternal. How-
ever, the search method and tools have diversifi ed since the environment around chemistry 
literature has changed dramatically over the years. In order to keep up with the increased 
amount and diversity of chemical information, it is essential to utilize an information tool to 
fi nd appropriate literature documentation. Nowadays, students are required to learn litera-
ture search methods before proceeding to a research fi eld. Reaxys serves as a very impor-
tant educational tool when giving a lecture on the literature search method in chemistry. 
This article describes the importance of practical information tool use, especially Reaxys as 
an educational tool at university level and gives a concrete example of its utilization from an 
educational point of view.
[Keywords by Author]　education, information search, literature search, search tool, chem-
istry, university, student, lecture, learning, database, Reaxys
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分析を実施した結果と 1937 年 9 月の ICI の英国
特許 1）の高圧法ポリエチレンの合成法，およびポ
リエチレンの用途に高周波電線の絶縁体があると
いう別の特許情報 2～5）より，被覆材にポリエチレ
ンが使用されていると判断できた。これをきっか
けに日本でも高圧法ポリエチレンの合成研究が活
発化した 6）。必要な情報を得るということと，そ
れを素早く活用するということの重要性を上記の
例から感じとることができる。また，新規物質の
物性（や用途の）情報の重要性を知ることもでき
る。
　戦時中の日本においてポリエチレンといえば軍
事物質であり，その情報は軍事機密であり，無論
とびっきりの貴重品であった。ところが世の位置
づけは全く違っていた。1945 年の終戦後に日本
にやってきた進駐軍は，ポリエチレン製の洗面器
やバケツをつかっていた。ポリエチレンはすでに
汎用樹脂となっていたのである。ポリエチレンを
貴重品扱いして崇めていた日本の人たちは，真に
穴があったら入りたかったであろう。無論，時系
列で技術開発と工業化の状況を知っている読者に
は当たり前であるのだが，必要な情報収集が満足
にできていなかった当時の人々にとって大変な驚
きであったであろうことは想像にかたくない。

2.  文献調査を取り巻く環境の変化と
それに対応した教育

　手元に終戦 3年後に出版された（1948 年出版）
薬学博士 中澤浩一著「有機化學文献の調べ方」 7）

がある。本書は 92 ページの本文と 40 ページの付
録からなる。学術雑誌，特許文献，文献の解説，
そして Beilstein 全書による有機化合物の検索法
の 4章構成である。本書はその後幾度も改訂が重
ねられた書であり，特に薬学系の有機化学者には
よく知られた名著である。東京大学名誉教授薬学
博士 朝比奈泰彦先生より教育の真髄に言及した
序文をいただき，まえがきには，「総ての文献の
調査は完全且迅速を本領とする。しかし有機化学
の文献はその種類も分量もはなはだ多く，その大
半が外国文献である等の理由からこれが調査には
相当の時間と手間を要し，もし文献に関する知識
が不十分な場合には，この主旨に沿うべき調査が

出来ないことになる。…」と記されている。既知
化合物であるか否かの判定，同じテーマを研究し
ている研究者に先を越されないか否かの判定が重
要であり，迅速な調査と外国語の壁にも言及され
ている。化合物の数は，その後ずいぶんと増えた
（当時は「数十萬の化合物」であったが，今は
6,922 万の有機および無機の化学構造が CAS 
REGISTRY に登録されている 8））。飛躍的な増加
を見たというべきであろう。また，調べなければ
ならない文献数も増えている。言語も増えてい
る。このような状況を鑑みると，当時の人からは
悲鳴を通り越して，絶望的なため息が聞こえてき
そうである。「こんな状況に対応できるのであろ
うか」と思われるのであるが，対応できるのであ
る。ではどう対処すべきか。鍵になるのはコン
ピュータをうまく使うことができるか否かであ
る。
　図書の電子化が進み，その情報提供形態が大き
く変化している。それに伴い図書館の利用法も大
きく変わってきており，文献情報の収集の仕方も
大きく変わっている。今では，薬学・理学・工学
部の化学系学生に対する化学文献調査の講義を
するにあたり，Reaxys 9），Scopus 10），SciFinder 11），
そしてWeb of Knowledge 12）は避けて通れない。
これらは化学情報データベースにアクセスするた
めのマン─マシンインターフェースである。近年
はインターフェース（以下，IF）が受け持つ
データベースがあらかじめ決められているので，
おのおのの使用法を別個に習得しなければいけな
い。どれか優秀な IF に集約して，その Brushup
を競って頂きたいのだが，現実はそうなっていな
い。今の人には iOS と Android（と i モードや
Windows mobile），あるいはMacOSとWindows
（と Linux や TRON），少し前にはブルーレイと
HD DVD（とレーザーディスク），年長者には
VHS と β（あるいは VHS-C と 8 mm ビデオ）
等々規格の散逸した類似状況の例は数々ある。し
かし，例えば 1970 年代に公害が深刻な社会問題
となった時期に，排出する環境汚染物質の低減技
術の向上が喫緊の至上命題とされたエンジン分野
におけるレシプロエンジンとロータリーエンジン
ぐらいの圧倒的な集約とそれに伴ってみんなで技
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術改良をする開発環境の構築，その後の非常にク
リーンなエンジン創出の実現例が IF の開発にも
理想である。どの IF も一長一短，いや一癖も二
癖もある。癖を知ると非常に便利に使えることも
あるのだが，教育の場では個々の IF のマニアの
育成をするわけにはいかない。人を輩出し続ける
教育的観点からは優秀な IF への大胆な集約が望
ましい。
　さて，文献調査法を教授する王道は，化学情報
の歴史そして実用的重要性から説きはじめ，二次
文献，三次文献のとらえ方とデータベースとのつ
きあい方に言及し，有用な利用の仕方へと学生を
導くものであろう。以下に，「教育に情報ツール
を活用する」というアプローチで記すことにす
る。
　有機化学文献の調べ方を教授する上では絶対に
避けて通れないといってもよいくらい，歴史的に
重要なデータベースである「Beilstein」由来の
データにアクセスすることのできる Reaxys は，
2009 年に CrossFire から移行した比較的新しい
IF である。化学情報自体の意義も含めて，その
集積体であるデータベースの意義や有用性を実感
を伴って教えることのできる優れた IF になって
いる。著者は大学の講義で Reaxys を用いて授業
を行っている。Reaxys は教育的に大切なデータ
ベースを基盤としているだけでなく，最先端の研
究を推進する上においても利用しがいのある大変
有用なツールになっているので，この使用法を習
得しておくことは，今や化学，特に有機化学を志
す者にとって必須であるといっても過言ではな
い。特に物性ファクトデータと化学反応データの
検索に優れており，学生にはファクトデータの取
り出し経験を積んでもらっている。

3.  事実の把握―「ファクトデータ」の重要性―

　科学の知識は年々増加しており，常に新しい発
見がある。その時点まで，「未確認」であった物
や「非常識」とされていたものである。その中で
科学的に意味のあると認められるものが報文にな
り，人類の新しい知識となる。得られた新しい知
識を包含するように，その時点までの常識に若干
の修正，時には抜本的な統廃合が為されて新しい

常識が形作られてゆく。科学の世界では，その時
点での「異常」を理解するのに必要な「知識」を
掌握しておくことはその時代を創る化学者にとっ
て重要なことである。
　科学の知識は「事実」の集積である。科学的に
重要な「事実」を適切にとらえられることは科学
の進展に必須であり，何にもまして重要である。
たとえ「その事実がその時の人々に理解できない
事象であっても」である。その結果「その時代の
人々にはその事実によって変わるべき常識を変え
ることができなくても」である。事実には時間軸
に依存しない価値がある。だからこそ，その事実
の存在自体とその内容を人が知りうる状態にして
おくこと，そしてその事実を事実として把握する
ことの科学的な重要性がそこにある。

4.  事実の集積体
―化学情報データベースは永遠―

　実験に基づく科学の事実は覆らない。過去の文
献情報は，間違いや誤魔化しなどがなく，事実に
基づく限り価値を失うことはない。したがって，
例えば多くのコンピュータ技術が時代に合わなく
なったという理由で，歴史的な意味合いはあるに
しても，実用性がないが故に限りなく無価値のも
のとされるような例とは対照的に，化学の文献情
報の集積体の価値は永遠である。歴史的にも実用
的にも有用な人類の資産なのである。集積自体に
善し悪しがあり，情報のまとめ方でその価値に雲
泥の差が生じる，そんな情報の塊がデータベース
である。塊の形状は時代によって評価が変化す
る。時代時代に合わせて変幻自在に形を変えられ
ることが大切である。そのような情報の塊は確か
に作り甲斐がある。

5.  魔法の箱―人を感動させるデータベース―

　Beilstein は優れたデータベースである。「有機
化合物をあつかう研究者にとって Beilstein はど
んな情報でも取り出すことの出来る魔法の箱で
あった」とは，紙ベースのデータベースである
Beilstein に与えられた最高の賛辞の一つである。
「そこには有機化合物に関することなら何でも―
合成法，反応，融点，沸点からスペクトルまで―
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書いてある」とは，ファクトデータベースの存在
価値に感嘆する化学者の弁である。「有機化学の
学生はBeilstein を通してMischbarkeit, Identität, 
Schmeltz, Äther 等のドイツ語を覚えたもので有
る」とは，この書物の影響力を示す現象について
述べている。昔も今も「ドイツ語は難しい」 注 1）こ
とで知られているにもかかわらずである。「何故
そんな難しい言葉を勉強することにしたのです
か」と聞けば，彼の人の貴重な経験を聞くことが
できるだろう。それが一つの書物との感動の出会
いとパートナーシップだとしたら，「その書物を
私も手にとって見てみたい」と感動の共有を期待
するのであるが，残念ながら今では電子化されて
直接触れることができないものになってしまって
いる。無論，博物館の展示物という意味では，こ
の書物を図書館の書庫で見つけることはできるだ
ろうが，現役でバリバリ使う書物ではなくなって
しまったので，今まさに研究の最前線に身を置
き，本書物の有り難みを実感し高揚感を体験でき
るとは思いにくい。現代版の電子化された Beil-
stein は実空間に存在するでもなく，したがって
直接見たり触れたりすることができるでもないの
で，なかなか接する者の恋心を掴むことができな
い存在になってしまった。目の前に現れず，触る
こともできないものに対して感動できる人はなか
なかいない。時代はかわり，物体である書物に代
わりコンピュータ上でデータベースと利用者の間
を取り持つ IF 注 2）があなたの目の前に現れる。

6.  事実の受渡―インターフェース―

　化学の文献情報は化学の「常識」を形作る大本
である。常に増え続ける文献情報は，それを必要
とする人の元に，迅速に，確実に届けられるべき
である。しかも情報の受け渡しは適切であるべき
である。紙ベースで Beilstein はそれをやっての
けた。素晴らしい情報収集の方法やシステマ
ティックな分類，そしてその記録から必要な情報
を巧く引き出すための Sachregister, Formelreg-
ister, General Register, Gesamt Register 等いく
つものインデックスの作成や，それらの利用方法
を丁寧に示したり，さらに Beilstein を使うため
のドイツ語辞書まで作ったり（図 1）と，その使

い方の徹底した啓蒙によって。
　今の時代にはこれをどのように達成すべきか。
時代に合った方法が有効であり，そのためには
「事実」の受け渡し側と受け取り側の適切な関係
の構築が必須である。データベースと研究者をつ
なぐ媒介，すなわち IF に優良な物を提供すると
ともに，その使用法を教授する優秀な者を遣わし
て，優秀なる研究者に当該 IF の素晴らしい機能
と使い甲斐を感受させることが必要である。研究
者に自発的に使いたいと思わせることが重要であ
る。現代の研究者は研究室に居ながらにして世界
中の研究者の発する情報を容易に目にすることが
でき，「常識を変える」チャンスを手にすること
ができる。情報化社会発展の利益を享受すること
ができるのである。無論，情報化社会への適切な
対応が必要であって，それによって初めて，時々
刻々と変化し，さまざまに発信されてくる世の中
の有用情報に対して，迅速かつ適切な応答のでき
る研究体制が構築できるのである。

7.  Reaxysは育て甲斐がある

　書物の代わりに我々が触れることができるのが
コンピュータであり，電子化された優れた書物
Beilstein と研究者をつなぐのがコンピュータ上
で我々を迎えてくれる Reaxys インターフェース
である。今は報文が発表されるとデータベースが

図 1　独英辞書の表紙例

薬学図書館58-1_13廣瀬.indd   65薬学図書館58-1_13廣瀬.indd   65 2013/01/21   15:17:242013/01/21   15:17:24



66　　薬学図書館 58（ 1 ），2013

次々と更新される。同様に IF も変化する。常に
アップデートされながら，データベースの魅力を
より引き出し易いように変わっていっている。
　Reaxys インターフェースは著者が認める優れ
た IF である。頼もしい文献情報通の相棒にもな
るし，あなたの弟子にもなる。実は育て甲斐があ
る可愛いパートナーなのである。あなた色に染め
ることができるのである。研究体制を構築するの
は研究の重要な点であり，研究者にとって大きな
楽しみでもあるはずである。ならばあなたの研究
に合わせた Reaxys を創って頂きたい。Reaxys
とはそんな存在なのである。

8.  事実の展開の逸品

　過去に名著と言われ，今も多くの化学者から愛
用され続けている書籍がある。その中には，過去
の実験結果の報告の中から有用な事実を取り出
し，これに読者が利用しやすいような工夫をして
まとめたものがある。自身を振り返ってみると，
Greene’s「Protective Groups in Organic Synthe-
sis」や Fiesers’「Reagents for Organic Synthe-
sis」は全ての合成化学者に必須じゃないかとさ
え感じられた。事実，よくお世話になった。有用
な実験事実の選択・抽出と，その事実の整理・ま
とめ方が非常に優れている。データの信憑性が高
くて役に立つ。一度使えば必要不可欠の書物とな
る。
　これらは現役の書物であるが，今となっては致
命的な点もある。それは最新情報が入っていると
は言い難いのである。書籍であるが故にすぐには
改訂版は出ない。折角時代が進み，新しい「事
実」がオンラインで世界中に配信されているのに
である。迅速にとどけられるようになった新しい
情報環境を利用しないとは勿体ないことこの上の
ない。
　新しい事実があればすぐに検討し，価値あるも
のであればすぐに自身の研究に活かそうではない
か，今はそれができる時代なのだから。必要なと
きに必要な情報を，できるだけ容易に得て，迅速
な検討をするために如何に貢献させるかが重要な
のだ。迅速な対応のためには，情報は簡潔に整理
されていることが必要である。少なくとも上記の

名著に対応する今の時代にあったものが必要であ
る。

9.  必要は発明の母―こんな物がほしかった―

　読者諸賢は，「研究」を行うにあたって，過去
の実験事実情報を収集するためにどのようなツー
ルを用意したいと思うだろうか。無論十人十色の
道具があって良い。多くの人が共通して使うもの
であり，廉価に作れる道具なら販売もされるであ
ろう。だが，買えない道具ならば作るしかあるま
い。特注の手作りの道具には経験に裏打ちされた
有用性が必ず秘められている。職人の工夫を探る
ようなもので，通常はそれが白日の下に曝される
ことはない。しかし確実に「何かの知恵」がその
道具に含まれているのである。しかも何故か外観
からしてキュートな物が多いように思われる。
　「手作り情報ツール」を作るにあたって，多く
の人が「必要性が高い」と感じられる反面，実現
は「大変そう」と思うものが対象として適してい
る。できあがれば，実用的に有用性が高く，他へ
の応用がし易いものがいい。そんな物があれば皆
すでにやっているハズであって，自分の周りの皆
がやっていないので，そんな物は存在しないと判
断する人が多いのだが，「そんな物」があっても
よい。「こんな物がほしかった」といわれる「知
恵」の伝授でもある。

10.  情報ツールの手作り講座

　本手作り講座を「基礎的知識だけで」との制約
をかける必要がなければ役に立つものができる。
「少し面倒な設定をしてでも魅了的なツールをつ
くる」講座を目指せるわけである。やってみれば
案外簡単な検索式であったり，思っていた以上に
用途の広い方法であったりする。
　「反応性の異なる官能基が複数入っている反応
基質を出発物質として用いて，反応性の劣る置換
基を試薬と反応させて他の基に変換し，反応性の
高い置換基は元の形のまま残った生成物を作りた
い！」という虫のいい話は如何であろうか。しか
も時々刻々と変わるデータベースのアップデート
を反映する情報検索ツールとする。すると「ホッ
トな情報も集めるクールな情報ツールを作る」講
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座となる。

11.  役に立つ「簡単ツール」の一番手

　私の好きなアルコールとアミンのアシル化を例
として取り上げる。教科書的解説では「エステル
化よりもアミド化が優先されるので，ヒドロキシ
基は反応せずにアミノ基のみ反応させることが出
来るが，その逆は出来ない」となる。その「通常
は出来ない」と言われるほうの生成物を合成する
反応の検索を目的にする。このような場合には，
上記名著の一つ「Protective Groups in Organic 
Synthesis」を登場させて，まず一旦アミノ基に
アシル化反応に耐えうる保護基をつけて，その後
にヒドロキシ基をアシル化させて目的のエステル
に変換させる。最後にアミノ基の保護基を外して
アミノ基を再生する，という 3段階を経ることに
よって，全体的には「ヒドロキシ基とアミノ基を
両方有する反応基質のヒドロキシ基のみにアシル
化反応させること」を実現できる。これが一般的
に常識といわれる解である。なんともごちゃご
ちゃとしている長い反応経路である。手間もかか
るし時間もかかるだろう。いつまでも待てない時
もある。そこでReaxys の登場である。
　コンピュータ技術者がコンピュータ言語を勉強
して，プログラムを組んで簡単なソフトウエアー
ツールを作るように，Reaxys インターフェース
をコンピュータ言語のように捉えて，必要な検索
式を作っておく。これを検索したい時期に稼働さ
せれば，データベースのアップデート状況に応じ
た「最新情報も集める情報ツール」となり，それ
はそれは便利な情報収集パートナーの獲得であ
る。
　検索対象をより具体的かつ明確に決めておく。
ここではアルキルアルコールとアルキルアミンを
有している基質を対象にする。アルキルアミンは
二級アミンにしよう。この基質のヒドロキシ基の
みをアシル化する反応の情報を収集する。
　上記の目標の文面だけに基づくと，2つの官能
基をグループ化するテクニック（図 2）を使って
2つの官能基を一つのグループと指定したのち，
図 3（式①）の検索式を作成するだろう。このあ
と，置換基の発生を原則禁止する As Drawn

（AD）で検索するか，置換基の発生を原則許可
する Substructure Search（SS）で検索したくな
るのであるが，式①だと，As Drawn では何も
Hit しないし，Substructure Search では 100 万
件以上Hit する！効果的な反応検索式の作成につ
いて勉強しておく必要があることが実感される。
　図 4は現バージョンの Reaxys でお薦めの検索
式（式②）である。いくつかの簡単だが重要な味
付けが施されている。手間はたいしたものではな
いが結果は大きく違う。使用環境に依存するいく

図 2　グループ化

図 3　ありそうな検索式（式①）
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つかの注意点も押さえておいていただきたい 注 3）。
反応検索で重要なことは，不必要な情報だけをこ
とごとく排除することである。如何に排除するか
を知っておくことが重要である。必要な反応は漏
らさず集めつつも不要な反応を減らしてゆくとい
う作業である。
　まず「化学の知識に基づく限定や整理」を施す
ことが必須である。式①ではアルキルアルコール
なのかフェノールなのか区別がつかない。官能基
の反応性は，近傍の構造によって大きく変わる。
したがって，近傍の構造と反応性に配慮した限定
あるいは区別を行うことが大変有効である。本例
においての具体的限定点は以下の点である。
1． ヒドロキシ基ではベンゼンオール（フェノー
ル）とアルコールの反応性の違いは大きいの
で，両者を明確に区別する。

2． アミノ基の場合には，ベンゼンアミン（アニ
リン）とアルキルアミンの違いを区別する。

3． アミノ基の場合には，さらに一級アミン，二
級アミン，三級アミンの違いも重要である。

　そこで，検索対象をより具体的かつ明確に指示
する必要がある。ここではアルキルアルコールと
アルキルアミン，しかもアルキルアミンは二級を
検索対象例と限定する。
すると
① 官能基の隣がアルキルかアリールかの区別がつ
かない場合はメチレンを介して，ヒドロキシ基
やアミノ基を結合させた記述に改める。

② メチレン部分に置換基がいくつ入れるか
は，.s# で制限できる。検索式に画いたとおり

ならば描画領域の空白部分で［選択アイコン］
＋［．］＋［s］＋［*］とタイプしてから該当原子を
次々とクリックして指示しておく。二置換まで
なら .s2。置換基の発生数に制限を設けないな
らば，.s6 と指示しておく。
　検索式を作る人は，ヒドロキシ基がエステルに
なっている反応式の該当部分のみが出発物の構造
から変換された生成物を（無意識に）想定し，他
の部分の構造は何も変わっていないと意図してい
るのであるが，作成者の意図を知らされないコン
ピュータは，その意図を無理矢理無視したかのよ
うな動きをとることがある。多くの場合に，違っ
た当てはめをすれば検索式を満たしてしまうので
ある。例えばアルコールをエステル化する反応検
索において，出発物質の部分構造にヒドロキシ
基，アミノ基そしてエステル構造が入っていれ
ば，出発物質のヒドロキシ基が反応しなくても生
成物にアミノ基もエステル構造も存在する。する
と「アルコールがエステルになる」という意図す
る反応が進行していなくても検索式が満たされて
しまう。これでは検索者の意図が反映されない。
そこで，出発物質と生成物の部分構造同士の対応
関係について，対応する原子を明示的に指示して
おく必要がある（マッピング：出発物質と生成物
中の対応する原子を指定すること。画面上では対
応する原子に同じ数字が付けられる）。また，反
応に関与する結合を明示（結合の上で右クリック
して指示）することも癖にしておくと良い。そこ
で次の二つを励行する。
③ 出発物質と生成物とのおのおのの対応する原子

図 4　お薦め検索式（式②）
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に番号を付ける（マッピング操作）。
④ 本反応で形成される結合部分に反応中心の指定
をする。

　以上のすべての点を考慮に入れた検索式ができ
ると，その検索式を用いAs Drawn（AD）（置換
基の発生を原則禁止し，許可位置を明示するモー
ド）で検索する。許可された置換基数を有する基
質と生成物を有する反応がリストアップされてく
る。
　図 5が得られたリストの例である。①②で多段
階反応を除き（55 の報文が Hit），文献検索が終
わる。
　次に文献中の情報の収集である。すなわち得ら
れた検索結果を元に戦略会議に臨むため，例えば
研究計画の策定と予想される問題点への理論武装
に必要な資料の作成に駒を進める。無論，得られ
た 55 の報文の PDF ファイルを印刷すれば，そ
こには必要な情報が入っているのであろうが，必

要な情報がすぐ取り出せる資料であるとはいいが
たい。そこで，例えば収集文献の反応情報の内容
をまとめた資料を作っておく。おすすめは，③で
表を作成し Excel 形式で出力しておくことであ
る。図 6は作成表の例である。Excel 表で出力す
れば並べ替え等が簡便にできるので，資料作成に
都合が良い。なんといっても，55 報の原著論文
から反応情報を読み取る必要がないので時間が節
約できるし，原著があなたの精通していない言語
で書かれてあっても大丈夫である。無論 Reaxys
の出した結果を無条件に信じていいとはいいがた
いので，原著論文を無作為に抽出して確認をする
ことが必要である。データベースを信じ切らない
ことは重要である。また，この確認作業をするこ
とによって，このデータベースの優秀さの程度を
感じることができるであろう。自分の使う道具に
は信頼感を持つことが大事である。ただし盲目的
ではなく，信憑性の程度に合わせた信頼感で臨む
べきである。

図 5　検索結果の例
①②：段階数の制限，③：検索結果の整理表作成，④：アラート作成
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図
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出
力
の
例
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　最後に資料作りである。検討すべき文献（最終
的なHit 文献）をどの程度まで絞るかによって次
の対応が変わる。10 報以内ならすべての原報を
用意して資料とすることもできる。20 報以内な
ら，すべての反応のデータ要素を盛り込んだ詳細
な資料（Excel 表）の作成が可能である。原報を
すべて用意することも可能かもしれない。50 報
以上なら，原報をすべて用意することはかえって
効率が悪い。対象文献の反応情報のデータ要素も
ある程度絞った表にして，収率順などでソートし
た資料とすると大変便利である。100 報以上な
ら，漏れを覚悟で対象文献をさらに絞ってゆく
か，大きめの表の作成をおこなうかの決断をす
る。
　このように Reaxys の検索機能と Excel 表への
文献の情報出力機能を活用すれば，文献検索や資
料作成の飛躍的な効率アップになる。優秀な資料
が用意されれば，戦略会議が活発になり，多くの
新しい閃きが生まれる素地になる。

12.  アップデート対策とさらにその上をゆく
お知らせ機能―これはもうパートナー―

　検索式を保存しておいて，調査をするときに読
み出して使うと検索式記述の手間が省ける。さら
に作成した検索式を用いて再検索すれば，データ
ベースのアップデートに応じて検索内容がその都
度最新情報になっている。もっと便利なのは，
データベースがアップデートし，該当反応が見い
だされた場合に直ちに Eメールで連絡が来るよ
うにしておくこともできる。これはかなり便利で
ある。このためには図 5の④でアラートの登録を
しておく。必要性の高い検索式をあらかじめ用意
し，アラートに登録しておけば，これまでの書物
形式ではできようのなかった「自動更新機能」を
持ち，該当する反応だけの最新情報をあなたに届
ける，ホットな情報をクールに届ける情報収集
ツールの出来上がりである。

13.  最　　後　　に

　文献調査に ICT（Information and Communi-
cation Technology）を利用するのは当たり前に
なってきている。使えて当たり前であり，使えな

ければ大きなハンデなのである。
　教育に使う上において大変重要な点は，演習が
気兼ねなくできるところである。Reaxys にはア
クセス制限がないので接続数が多くても問題がな
い。そこで全学生に対して実習課題を出すことが
できている。実習でファクトデータの検索を課し
ていると学生からは学生らしい質問 注 4,5）や我々が
予想しなかった随分とわがままな（高度な）要望
があがってくる 注 6）。このような演習によって，
化学情報の信頼度に応じた対応の仕方を身につ
け，化学情報へのアクセスの抵抗感をなくし，更
なる改良意見の考案と要望の提案により参加意識
が生まれて親近感が醸成される等，教育上の効果
が大きいと感じている。ファクトデータの取り出
しに関して Reaxys は非常に良くできているので
あるが，このような要望にも柔軟に対応していた
だき，より一層の改良を期待する。そして化学者
の育成と研究の推進に貢献をしていただきたいと
思う。
　これまでに触れなかったが，Reaxys は反応経
路を組み立てる場面での利用においての使い勝手
も非常によい。しかも十分な練習ができるので，
描画の操作に慣れて複雑な構造の化合物を扱う検
索も比較的楽にできるようになれる。したがって
研究利用に展開するにおいてもなんら高いハード
ルを超えることなく，受講者が即戦力になること
は特筆に値する。

　　注

注 1） Siedepunkt, Stunden, Erhalt, Inhalt, Dastellung, 
Isolierung, Möglichkeit 等々ドイツ語らしい単
語が思い出される。水がWasser で，水素が
Wasserstoff 。sauer が酸っぱいなら，Sauerstoff 
が酸素。そして Salzsäure が塩酸で，Milch-
säure が乳酸ときて，最後に Eisessigsäure が
氷酢酸と聞いて腰が抜けた。難しい言葉の学習
も楽しめるものではある。

注 2） Reaxys に関しては，ファクトデータの集合体
である Beilstein や Gmelin といったデータベー
スと，コンピュータ上でデータベースと利用者
の間を取り持つ IF を合わせたデータベースシ
ステムととらえるのが適切である。

注 3） 著者の環境ではブラウザーが Safari では，出力
ファイルがちゃんとできなかったりする。
Firefox では化学式描画ウインドウが出たまま
になるなど，好みの分かれる部分もある。が，
出力は完璧である。Excel 表での資料作りには
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欠かせない。
注 4） 「外国語の壁」は中澤浩一先生も言及されてい

る。その時代には Beilstein 全書を使いこなす
ことにより，ドイツ語以外の言語で書かれた原
著文献の内容も把握できた。すると学生君曰
く，「Beilstein の時代にはドイツ語が必須で
あったようですが Reaxys を使う時代になって
もまだドイツ語は勉強しなければいけません
か」。

注 5） 融点を調べていて，たくさんの文献がおのおの
に異なる融点を報告しているのを見つけて学生
君曰く，「融点は一つだと思っていたので，文
献間で比べようと思うことすらありませんでし
た」「どれが本当の融点でしょうか」「本当の融
点は最も高いチャンピオンデータですよね」
「融点を多数決で決めていいですか」。

注 6） スペクトルの検索をすると，どの文献に数値情
報があるとか，どの文献の SI ファイルにスペ
クトルチャートがあるという情報を手に入れる
ことができる。これだけでも我々には画期的な
のだが，現状では該当のファイルを手に入れた
後に掲載部分を探す必要がある。そこで学生君
曰く，「掲載チャートを探すことなく，クリッ
ク一発で即表示ができませんか」。
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