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‧構造作図画面
‧反応矢印ツール
‧反応ロールツール
‧反応サイトツール
‧原子マッピングツール
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Draw ボタンをクリックすると、構造作図ツールが開く
構造作図画面

作図画面の切り替え
CAS Draw / ChemDoodle (タッチパネル対応)

拡大 / 縮小

インポート

エクスポート

Undo (直前の操作の取り消し)

Redo (取り消した操作のやり直し)

CAS RN® 等からの構造呼び出し
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矢印を描くことで反応ロール (役割) が自動的に付与される
反応矢印ツール ( 1 / 2 )

• 操作方法
反応矢印ツールで矢印を描くと、矢印の左側の構造が Reactant (反応物) に、
右側の構造が Product (生成物) として割り当てられる
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(例) 1,2-インダンジオールの合成
反応矢印ツール ( 2 / 2 )

検索式 得られる回答の例

Product のみ指定した検索

検索式 得られる回答の例

Reactant / Product を指定した検索
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各構造の反応ロールを指定できる
反応ロールツール ( 1 / 2 )

• 操作方法
反応ロールツールを選択し、構造をクリックするとメニューが表示される。
Product (生成物) 、Reactant (反応物) 、Reagent (試薬) 、Reactant or Reagent (反応物/試薬)
または Any Role (任意) から反応ロールを指定する

Reactant : 反応中で生成物に炭素を 1 個以上 (C 以外の元素を含んでいてもよい) 供給する化合物
Reagent  : 反応中で生成物に炭素以外の元素を供給する化合物
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(例) Reactant / Reagent / Product を指定した検索
反応ロールツール ( 2 / 2 )

得られる回答の例

検索式
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反応によって変化する結合 (切断、形成、結合次数の変化) を指定できる
反応サイトツール ( 1 / 2 )

• 操作方法
反応サイトツールを選択し、反応によって変化する結合をクリックする。
指定された結合は二重線でマークされる。
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反応サイトツール ( 2 / 2 )

検索式 得られる回答の例

除かれる回答の例

複数の Reactant を描いた場合、
その構造が同一成分中に
含まれるものもヒットする
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反応物と生成物中の対応する原子を指定できる
原子マッピングツール ( 1 / 2 )

• 操作方法
原子マッピングツールを選択し、反応物と生成物中の対応する原子をクリックする。
指定された原子に同じ番号が付与される。
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原子マッピングツール ( 2 / 2 )

検索式 得られる回答の例

除かれる回答の例

複数の Reactant を描いた場合、
その構造が同一成分中に
含まれるものもヒットする
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