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– 質問式同士、回答集合同士、質問式と回答集合間での演算が可能
– 演算を⾏えるのはそれぞれ物質、⽂献、反応、マルクーシュ構造検索の集合同士のみ

保存した質問式や回答の集合間演算をする機能
Combine 機能とは

例：回答集合 A から Subtract で回答集合 B を除く

回答集合 B回答集合 A 差分
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3 つの Combine Option
Combine 機能の種類

内容Combine Option

– OR 演算 (和集合)
– 複数の回答を一つの回答集合にまとめる
– 利⽤例：反応検索から得られた⽂献集合と物質の合成⽂献をまとめる

Add

– AND 演算 (積集合)
– 複数の回答集合中の共通する回答をまとめる
– 利⽤例：異なる構造検索から得られた 2 つの⽂献集合に共通して含まれる

⽂献をみつける

Intersect

– NOT 演算 (差集合)
– 2 つ回答集合の差分をとる
– 利⽤例：物質の構造検索結果にて、Similarity でヒットした物質のうち、

Substructure ではヒットしない物質の集合を得る

Subtract
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質問式または回答を保存する
操作方法 – 保存した集合同士を演算する場合 ①

保存のオプション
– 質問式の保存
– 選択した回答の保存
– 全回答の保存 (20,000 件まで)

保存名
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Saved 画面を開き Combine を選択する
操作方法 – 保存した集合同士を演算する場合 ②

① Saved 画面を開く

② Combine をクリックする
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Combine する集合の種類を選択する
操作方法 – 保存した集合同士を演算する場合 ③

物質 マルクーシュ構造 反応 ⽂献
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Combine Option を選択する
操作方法 – 保存した集合同士を演算する場合 ④

OR 演算
(和集合)

AND 演算
(積集合)

NOT 演算
(差集合)
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Add/Intersect の場合
操作方法 – 保存した集合同士を演算する場合 ⑤-1

① 回答を選択する (最大 5 集合まで)

② View Results を選択する → p.11

© 2024 American Chemical Society. All rights reserved.10

Subtract の場合
操作方法 – 保存した集合同士を演算する場合 ⑤-2

① 回答を選択する

② 差し引く回答を選択する

③ View Results を選択する → p.11
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演算結果が表示される
操作方法 – 保存した集合同士を演算する場合 ⑥

発⾏⽇が新しい順に並べられる
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検索結果の一覧画面で (Combine Answer Sets) を選択する
操作方法 – 検索結果を利⽤して Combine する場合 ①

をクリックする
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Combine Option を選択する
操作方法 –検索結果を利⽤して Combine する場合 ②

OR 演算
(和集合)

AND 演算
(積集合)

NOT 演算
(差集合)
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Subtract の場合
操作方法 –検索結果を利⽤して Combine する場合 ③

現在の検索結果から選択した保存回答を除く 選択した保存集合から現在の検索結果を除く

View Results を選択する → p.11
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