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Reaxys 全國學術授權版本

• 科技部科政中心贊助，授權
設有化學、應化、藥學等大
專院校限研究用途使用

• 免費教育推廣、技術支援、
網路自學資源

• Webinars網路會議分享化學
研究新知

• NTU PhD Prize (9月)
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Retrosynthesis

>49 Million

化學反應(反應條件、
溶劑、催化劑及產
率等)

>118 Million

有機、無機及有
機金屬物質
>500 Million

公開實驗數據
(物性、光譜、
生物活性等)

涉及有機化學，材料
化學，生物醫藥，地
球科學，工程等多種
領域

豐富的歷史與先進的內容

>54 M 文獻記錄
>16,000 期刊，專利



人工閱讀、擷取重要的”實驗數據
結構、物理特性、光譜、製備反應、生物活性(藥物毒
性、藥物靶點蛋白、藥物活性、細胞、動物試驗)

Journals, patents, 

conference 

proceedings

Reaxys提供關鍵的實驗數據，讓研究人員回答重要的研究問題

回答關鍵的研究問題:

• 有沒有相似的物質被研究過？

• 我的題目有人發表過嗎?

• 相似的物質有哪些已知的特
性?

• 這個結構適合拿來發展藥物
嗎?

• 該用買的?還是用合成的?買
要多少錢?合成有多少成功
率?



Agenda

01.10.2021

1. 基本介面導覽

2. Quick Search -關鍵字

3. Quick Search -結構搜尋

4. 物質資料編排

5. 反應式搜尋

6. Query Builder進階搜尋-反應式搜尋

7. Query Builder進階搜尋-天然物萃取

與光譜查詢

8. Retrosynthes面板

9. 網路自我學習資源 Youtube

10. 化學供應商資料庫

11. 帳號&資料整理與匯出政策



如何連上Reaxys

在學校IP範圍內，打開瀏覽器鍵入 http://www.reaxys.com



Reaxys介面導覽

學習展示要點



• 關鍵字查詢文獻
• 關鍵字查詢物質

快速搜尋

結構編輯器
• 如何畫結構搜尋物質
• 如何搜尋核心骨架、相似結構

(Scaffold, Core structure)

• ChemDraw相容 (複製&貼上)



預覽頁面

生物靶點

反應、合成方法

實驗數據



超過百種搜尋條件自行組合搜尋條件 (例如結合結構+NMR圖譜)

AND

OR

NOT

進階搜尋 Query Builder
• 天然萃取物搜尋
• NMR圖譜的搜尋
• 反應條件的進階搜尋



找到文獻報導
的合成計畫

逆合成面板 (規劃合成路徑、合成材料與反應條件)

• 如何查詢、比較合成計畫
• 儲存、資料匯出
(需登入個人帳號)



個人化儲存/郵件提醒

• 儲存功能
• 資料匯出限制
(需登入個人帳號)



Quick Search

關鍵字查詢文獻



鈣鈦礦太陽能電池
Perovskite Solar Cell

Quick Search 關鍵字查詢文獻



Quick Search 關鍵字查詢文獻

“Perovskite Solar Cell”

利用前後””限制搜尋範圍



Quick Search 關鍵字查詢文獻
- 文章類型篩選

利用Limit to 或 Exclude

套用相對應的文章類型



Quick Search 關鍵字查詢文獻
- 文章類型篩選

不要忽略過濾器追蹤欄
隨時回到篩選前的搜尋結果



Quick Search 關鍵字查詢文獻
- 文章排序

Relevance: 依關鍵字命中數目排序
Cited By: 依引用強度排序



Quick Search 關鍵字查詢文獻
- 索引詞篩選 (Index Terms Reaxys Tree)

往下拉 Index Terms (Reaxys Tree)

利用化學常用的索引詞來篩選文章
點選 View more



Quick Search 關鍵字查詢文獻
- 索引詞篩選 (Index Terms Reaxys Tree)



Quick Search

結構搜尋



Quick Search 結構搜尋



MarvinJS 結構編輯器

元素週期表與
原子列表

原子屬性
定義工具

基本工具、鍵結工具

原子鎖、重複基團

常見的環、醣



絕對結構搜尋 As drawn

搜尋跟我畫的一模一樣

容許:

異構物
鹽
同位素
離子型態
混合物



相似結構搜尋 As substructure

我畫的結構為核心結構
在”所有氫原子沒有畫出
來的地方”容許取代基



相似結構搜尋 Slock & Smax

用 As substructure開放所有位置取代基
搭配Slock把不要的地方鎖起來 用 As drawn 

搭配Smax 把發生取代的地方打開

(151) Reaxys 結構編輯器－相似結構搜尋原子鎖工具 - YouTube

https://www.youtube.com/watch?v=oZb0CY51ZCk


不定位鍵的使用

1. 點選選擇工具
2. 按住鍵盤Shift

3. 左鍵選擇不定位鍵可
以出現的位置

4. 選擇不定位鍵

1

4

(151) Reaxys 結構編輯器－不定位鍵 - YouTube

https://www.youtube.com/watch?v=hYYHV85Z92M


(151) Reaxys 結構編輯器－原子列表與原子列表非 - YouTube

(151) Reaxys 結構編輯器－R 基團與末端定義工具 - YouTube

(151) Reaxys 結構編輯器－G 任意官能基工具定義 - YouTube

(151) Reaxys 結構編輯器－鹽類與同位素 - YouTube

(151) Reaxys 結構編輯器－原子屬性列表 - YouTube

(151) Reaxys 結構編輯器－縮寫官能基團 - YouTube

更多關於結構編輯器的進階技巧

https://www.youtube.com/watch?v=LIJgYc3QGuI
https://www.youtube.com/watch?v=toYDR_ptAWg
https://www.youtube.com/watch?v=XVElqvRpAYQ
https://www.youtube.com/watch?v=X2eHcbCpteU&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=14
https://www.youtube.com/watch?v=LIkxiFIBH7g&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=13
https://www.youtube.com/watch?v=9uN1jpr3tN0&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=7


訂閱Elsevier Taiwan 自學線上資源

https://www.youtube.com/playlist?list=PLBSTWv

uNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0

無廣告、持續更新中

https://www.youtube.com/playlist?list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0


RxED Learning Chemistry with 

Reaxys（English）

(152) RxED: Learning Chemistry with Reaxys - YouTube

訂閱Elsevier Taiwan 自學線上資源

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


應用案例- 新穎性搜尋Novelty Search

O=C(NC1=CC=C(CC2=C3C=CC=CC3=C(NC(=O)C3CC3)C=C2)C2=C1C=CC=C2)C1CC1



Substance Page

物質數據整理



預覽頁面選擇Substances



這個物質有哪些物理特性已經被報導過了?

Reaxys人工擷取重要的實驗數據，並保留原始文獻出處
- 物理性質、光譜



提供原始文獻連結

Reaxys人工擷取重要的實驗數據，並保留原始文獻出處
- 物理性質、光譜



這個物質是否有相關的專利文件報導?

Reaxys以人工擷取重要的實驗數據，並保留原始文獻出處
- 專利出處、純化方法、專利名稱

搜尋涵蓋此結構的專利結構式



我該如何合成這個化合物?這個物質哪裡買？
多少錢？

Reaxys以人工擷取重要的實驗數據，並保留原始文獻出處
- 合成反應 & 購物車



RMC模組提供：
• 有哪些生物活性已經被報導過?

• 是否有毒性？有哪些實驗已經證實？
• 如果我要進行細胞試驗？有哪些細胞株已經測試過？從哪個濃度

開始較為適當？
• 有哪些蛋白質被報導與此物質有作用？

Reaxys以人工擷取重要的實驗數據，並保留原始文獻出處
- 生物活性應用

熱圖分析



Reaxys以人工擷取重要的實驗數據，並保留原始文獻出處
- 天然萃取物、應用

化合物的用途？
從天然物萃取的證據?



動手練習

1. Gefitinib的溶解度Solubility是多少?

2. Gefitinib的UV/VIS的吸收光譜是多少?

3. 在Reaxys內找到一篇涵蓋Gefitinib高引用的文獻

4. 能不能用Gefitinib的Core Scaffold去尋找更多相似的結構? 

• Gefitinib是對表皮生長因子受體EGFR突變跟過度表達而產生的癌症的有效藥物，
應用於肺癌的治療與研究



Reactions Search

反應式查詢



您可以用各種方式搜尋Reaction

30.09.2021

1. 由物質資訊連結到製備方式

2. 由關鍵字搜尋反應式

3. 由結構搜尋反應式



由物質頁面連結到製備方式 Preparation

只出現在產物 可出現在產物或起始物



30.09.2021

由關鍵字搜尋反應式



30.09.2021

由關鍵字搜尋反應式



30.09.2021

由關鍵字搜尋反應式



結構編輯器畫結構搜尋反應式

反應箭頭



畫結構搜尋反應式

箭頭在左
產物

箭頭在右
起始物

箭頭在下
催化劑或溶劑



反應式搜尋的基本工具

• 箭頭，代表反應
• 原子定位工具，指定反應中心



反應式搜尋的基本工具

隱藏實驗條件

篩選有實驗材料
方法的反應式

篩選研究主題有
興趣的催化劑/溶
劑/反應類型

(152) Reaxys 反應式搜尋－基本過濾工具 - YouTube

https://www.youtube.com/watch?v=VvsHcj-DVPU&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=16


利用Query Builder 指定反應條件

(152) Reaxys 反應式搜尋－如何定義反應條件 - YouTube

• 時間單位為Hr

• 同一個資料格裡面必須用
Proximity (相鄰)串在一起

https://www.youtube.com/watch?v=ktBvQQFy6sI&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=16


使用Query Builder 搜尋使用”特定催化劑”的反應式

Query > Forms > Reactions

或使用自由字元*來增加搜尋效率
例如：
Pd*

Pd*Pt



搜尋Experimental 

Procedure裡面的文字

使用Query Builder 結合關鍵字搜尋Experimental Procedure



Query Builder 問題範例

• 搜尋天然物質，在結構上至少有30個C原子，且曾經被報導有抗菌的效果？

• 靈芝(Ganoderma lucidum)的萃取物發現有興趣的活性，經過分子量測定約
426.7，尋找符合條件物質的NMR圖譜?

• (示範)如何尋找被報導抑制冠狀病毒 (RdRp聚合酶)的化合物，已經做過in 

vitro 細胞試驗，且IC50濃度需低於1mM



55

Use

Molecular Formula

Reaxys所有物質資料140M

Isolated from Natural Source

~280,000 筆物質

~15,000 筆物質

????

Query Builder
- 搜尋天然物質，在結構上至少有30個C原子，且曾經被報導有抗菌的效果？



1. 在右上方搜尋欄位 “Isolated from Natural Source“ 

2. 左鍵點擊，將天然物搜尋加到左邊

3. 點選Find any  →不限定物種來源

56

1

2

Query Builder
- 搜尋天然物質，在結構上至少有30個C原子，且曾經被報導有抗菌的效果？

3



1

2

Query Builder
- 搜尋天然物質，在結構上至少有30個C原子，且曾經被報導有抗菌的效果？

1. 點選Molecular Formula

2. 輸入C30 *(星號代表可以有更多的元素)



3

1

2

Query Builder
- 搜尋天然物質，在結構上至少有30個C原子，且曾經被報導有抗菌的效果？

1. 在右上方搜尋欄位 “Use“ 

2. 左鍵點擊，將用途搜尋器加到左邊



Query Builder
- 搜尋天然物質，在結構上至少有30個C原子，且曾經被報導有抗菌的效果？

輸入 “antimicrobial*”
(*星號，可以容許後面有更多同義詞
增加搜尋範圍)

1

2



Reaxys Retrosynthesis Page

合成路徑面板



登入Reaxys –註冊免費帳號

• 可以有自己的
Retrosynthesis面板



逆合成面板 (規劃合成路徑、合成材料與反應條件)

畫出專屬於你的
結構

View the results



如果查詢不到
100%相似的結
構，可用相似結
構查詢

逆合成面板 (規劃合成路徑、合成材料與反應條件)



逆合成面板 (規劃合成路徑、合成材料與反應條件)

輸出完整的合成
計畫



公開演講資訊

Reaxys 新面貌－逆合成預測模組上線
當化學遇上 AI 系列活動第三場
(elsevier.com)

10/5 (二) 10:00-11:00 利用retrosynthesis AI引擎來預測合成路徑

https://m.research.email.elsevier.com/nl/jsp/m.jsp?c=%40ZncB6Nv2ien6t1VWJvCfZdrGuMSHFTBR6dwN044WRfo%3D&cid=DM183066&bid=679720383&utm_campaign=&utm_medium=email&utm_dgroup=&utm_acid=33704525&dgcid=&CMX_ID=0&utm_in=DM183066&utm_delid=DM183066&mdpId=46831884


公開演講資訊 10/7 (四) 22:00-23:00 化學反應條件預測

Reaction condition prediction 

using Reaxys: from raw data to 

best-in-class model 

(brighttalk.com)

俄羅斯喀山國立大學（Kazan 
Federal University）有機與藥物化學
系系主任 Timur Madzhidov副教授

https://www.brighttalk.com/webcast/16527/509813?utm_source=brighttalk-sharing&utm_medium=web&utm_campaign=linkshare


Reaxys Commercial 

Substances

供應商物質資料庫



30.09.2021

新增分類”Commercial Substances”於預視頁面
- Quick Search輸入CAS#，或畫結構搜尋您要購買的物質



化學品供應商資料庫

物質頁面購物車新增分類”Commercial Substances”
- 或點擊右上方切換資料庫為Commercial Substances



(A)

Reaxys Commercial Substances 為每一筆物質提供詳細的供應商列表(A)包括
純度、價格、包裝及到貨時間。您可利用篩選工具(B)加速挑選過程，並點擊供
應商品頁面連結(C)造訪供應商網頁。

(B)

(C)



Search Result Management & 

Data Export

資料儲存管理/匯出



01.10.2021

設定郵件提醒

當有最新的研究
發表，通知您的
私人信箱

- 新文獻



- 相似結構設定郵件提醒



輸出限制
• 須登入帳號
• 每次上限5000筆
• 每24小時上限25次

限制資料類型來減
少資料下載量



Thank you

歡迎來信留下您對Reaxys的所有問題~

r.huang@elsevier.com

邀請您填寫課後問卷~

mailto:r.huang@elsevier.com

