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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、教學使用

• 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



今日教育訓練目標

1. Reaxys 化學資料庫的基本認識 - 有哪些資料? 基本搜尋方法?

2. 自我學習網路資源

3. 進階的操作技巧- 業界搜尋範例

• 歡迎提問：將您的問題打在chat box，我會協助您找到答案。
• 網路資源、QR Code、網頁連結會後提供給圖書館



Reaxys是??

除了能搜尋文獻，更注重於縮短您搜尋文獻的時間，直在您的研究中使用數據

一個數據資料庫

從化學相關的論文和專利中透過人工提取和整理
關鍵的「實驗數據」



Reaxys與書目資料庫的差別



>49 M
Reactions

>118 M
Substances

Reaxys涵蓋的範圍

>54 M 
Journal articles & 

Patents 

>500 M
Experimental data



如何連上Reaxys

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



1. 關鍵字查詢文獻
2. CAS號碼查詢化合物

快速搜尋

3. 畫結構查詢文獻、實驗資料
4. 反應式查詢



進階搜尋 Query Builder

5. 進階搜尋 (結合不同的搜尋條件)

例如：畫一個結構+ NMR圖譜

例如：已知分子量+已知熔點 找未
知化合物



逆合成工具 Retrosynthesis

6. 探索有機分子的全合成計畫



<主題一>

Quick Search
關鍵字查詢文獻



材料領域
Quantum dot

生醫領域
Breast cancer

天然物應用
輸入學名 "bidens pilosa“

無機應用
MOF (Metal organic framework)

快速搜尋



預覽畫面 –選擇文獻Documents資料類型

22.09.2022



文獻介面的重點提示①

Highlight:

區分專利與期刊文獻



文獻介面的重點提示② - Index & Substances

Highlight:

人工把文獻中重要的發現、
材料特性、化合物、分析
方法進行索引



文獻介面的重點提示③

Highlight:

文獻中整理的物質



文獻介面的重點提示④

Highlight:

尋找特定的材料性質、分
析方法，看這裡「Index

Term (Reaxys tree)」



文獻介面的重點提示⑤

Highlight:

搜尋歷史軌跡、回到上次
的搜尋結果，重新選擇過
濾工具



<主題二>

Quick Search
輸入Cas Number



如何進行新的Quick Search

點選New，清除上一次的
搜尋預覽畫面，進行新的
關鍵字搜尋



Quick search 輸入Cas registry number

22.09.2022

輸入50-00-0



Preview page各種資料類型

22.09.2022

商用資料庫 – 找價
錢 – 找供應商

物質資料庫 – 找實驗
數據、合成方法

小提醒!

在Reaxys找化合物資料用結構搜尋!!

找文獻盡量下關鍵字!!



Recap <文獻搜尋>

22.09.2022

• 如何進行關鍵字搜尋

• 區分科學文獻與專利

• 找討論分析方法與材料性質的文章: Index Term Reaxys Tree

• 從眾多文獻中整理所有相關的化合物 (天然物、藥物文獻)

• Quick Search 提供各種資料類型 – 挑選正確的資料類型



<主題三>

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


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



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



• 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?



Recap <結構搜尋>

22.09.2022

• ChemDraw 複製 Ctrl+Alt+C 貼上Ctrl+V

• 原子鎖與開放工具

• 不定位鍵的使用

• 進階搜尋的Youtube短片合輯



<主題四>

Reactions Search

反應式查詢



您可以用各種方式搜尋Reaction

22.09.2022

1. 從物質資訊頁面連結到製備方式

2. 關鍵字搜尋、命名反應搜尋 (例如

Suzuki coupling)

3. 畫出反應式搜尋



方法一、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



22.09.2022

方法二、直接輸入反應關鍵字或是命名反應



22.09.2022

方法二、直接輸入反應關鍵字或是命名反應



22.09.2022

方法二、直接輸入反應關鍵字或是命名反應



方法三、結構編輯器畫反應式

反應箭頭



箭頭在左
產物

箭頭在右
起始物

箭頭在下
催化劑或溶劑

方法三、結構編輯器畫反應式



• 箭頭，可以用來表示你要找的是反應
• 原子定位工具 (1→1) ，指定反應中心

方法三、結構編輯器畫反應式

- 指定反應中心



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

方法三、結構編輯器畫反應式

- 記得探索左邊的反應過濾器

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


<主題五>

Query Search

進階查詢



進階搜尋的使用時機

當搜尋結果太多超過人工
可以處理的數目

➔你心中有特定要找的資
料 (具有光學選擇性的合
成方法)



進階搜尋 – 結合反應式+反應條件

2. 點選Reaction Data & 

Condition輸入
“Stereos*”

(同時包含Stereospecific; 

Stereoselective)

1. 輸入你想要結合使
用的搜尋工
具”Reaction”



進階搜尋 – 結合反應式+實驗細節關鍵字

2. 點選Fulltext of reaction輸
入 “NMR”

1. 輸入你想要結合使
用的搜尋工具”Fulltext”



更多進階搜尋範例

化學資料和文獻 - Reaxys | Elsevier

https://www.elsevier.com/zh-tw/solutions/reaxys


<主題六>

Retrosynthesis 
逆合成面板



在Reaxys的任何位置點及燒瓶圖示即可搜尋全合成計畫



Retrosynthesis 逆合成工具

22.09.2022



Retrosynthesis 逆合成工具



Reaxys Retrosynthesi AI
–結合高品質的Reaxys reactions資料與神經網路 (Neural Network) 3N-MCTS 科技

H3C

3N-MCTS : 3 layers Neural Network - Monte-Carlo-Tree-Search



1

5

4

3

2

1

3

2

5

4

內建的評分系統輔助您判斷AI的
可信度

同時呈現文獻發表的合成路
徑與AI預測路徑進行比較

AI會確定合成路徑起點是買的到
的商用材料

以合成路徑長短排序

以圖形讓你判斷合成策略的複雜
度

簡單的介面，只要10分鐘的預測時間
–只要畫出目標分子，Reaxys 15M的反應式做後盾



8

6

7

6

8

7

自動搜尋呈現文獻中”相似”的反應，畫
面(左側)呈現預測路徑，(右側)呈現
Reference路徑，讓您輕鬆判斷可行性

提供完整的實驗材料方法
Experimental Procedure讓您參考
如何規劃實驗細節

各種輸出格式，PDF並支援各式電
子實驗記錄

簡單的介面，只要10分鐘的預測時間
–只要畫出目標分子，Reaxys 15M的反應式做後盾



How chemists evaluate Reaxys AI Retrosynthesis Tool

Moritz Classen of the 

Carreira Research 

Group, ETH Zurich

• > 30 molecules tested with 7 groups (PhD students, postdoc) 

• Manual & AI routes were separately generated and compared

• If AI were innovative enough to find novel structure disonnects?

- Pilot trial in ETH Zurich, Professor Carreira Research Group

Image acquired from webinar: Development of Reaxys retrosynthesis, its use and adoption by chemist

https://www.youtube.com/watch?v=7DZgX8do5wM



An online Taiwan webinar to share with academic community

- You can now test Reaxys AI retrosynthesis! 



活動精華 + 中文字幕
“現階段的逆合成AI能做些甚麼?”

Learn more about Reaxys AI retrosynthesis in 20 minutes

- 20 minutes highlights with Chinese subtitles

✓ Scan QR

✓ Save 

✓ Contact us



讓Reaxys伴隨你的化學旅程

RxED_Learning

Chemistry with 

Reaxys
Reaxys結構搜
尋短片合輯

認識逆合成AI工
具_中文字幕_

活動精華

企業分享_各領
域Reaxys進階
搜尋秘笈

廖志中老師分享
Reaxys整理天
然萃取物資料

歡迎來信留下您對Reaxys的建議與問題~r.huang@elsevier.com

https://www.youtube.com/playlist?list=PLQNGOAAhIKDTUZqQJI72_-XZqpmKN_tGG
https://www.youtube.com/playlist?list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0
https://www.youtube.com/playlist?list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0
https://www.youtube.com/watch?v=7DZgX8do5wM
https://www.elsevier.com/zh-tw/solutions/reaxys
https://www.youtube.com/user/TaiwanElsevier
https://www.youtube.com/watch?v=OuhoE4-gaFI
mailto:r.huang@elsevier.com


RxED Learning Chemistry with 

Reaxys（English）

(152) RxED: Learning Chemistry with Reaxys - YouTube

其他自學線上資源

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


Thank you

歡迎來信留下您對Reaxys的所有問題~

r.huang@elsevier.com

邀請您填寫問卷~

mailto:r.huang@elsevier.com


Reaxys Commercial 

Substances

供應商物質資料庫



22.09.2022

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)



Reaxys

如何管理搜尋結果
儲存、比較、Email提醒與資料匯
出



如何管理搜尋結果

• 儲存搜尋結果隔日繼續

• 比較兩筆不同的搜尋結果

• Email提醒 –利用Reaxys主動通知符合搜尋條件的新文章

• 資料輸出 & 限制

需要申請(免費)個人帳號



如何儲存搜尋結果並於日後繼續使用 (1/3)

22.09.2022

只要不關閉瀏覽器，當次所有搜尋
歷史會在recent欄位被記錄下來

按下儲存可將搜尋結果儲存於個人
帳號



22.09.2022

如何儲存搜尋結果並於日後繼續使用(2/3)

取名子 (搜尋主題)



22.09.2022

如何儲存搜尋結果並於日後繼續使用 (3/3)

點擊View可繼續看結果

個人的儲存紀錄



比較兩筆不同的搜尋結果

• 有時候我們會用不同的關鍵字、或搜尋策略來涵蓋同一個主題，如
何有效地排除相同的(文章、物質)，節省時間?

(周一) Surface treatment + Boron nitride = 458 documents 

(周二) Surface treatment + BN = 349 documents

349       ?      458

例如於兩天用兩組不同的關鍵字搜尋



比較兩筆不同的搜尋結果

1將搜尋結果儲存在個人帳號
，可在Query builder History

分類下找到儲存的結果

2活用Boolean Operator來比較兩
次搜尋的文章

Query Builder 3. 搜尋文章



22.09.2022

You can build advanced queries by grouping  

可將兩個搜尋條件按左鍵拖曳在一
起變成一個群組，將你的搜尋策略
變得更專一

比較兩筆不同的搜尋結果



22.09.2022

Email提醒 – 如有新的文獻、物質、專利資料主動提醒

Documents; substances; patents

設定Email提醒



22.09.2022

Email提醒 – 如有新的文獻、物質、專利資料主動提醒

輸入提醒名稱

提醒頻率、週期
偏好設定
例如每周一早上、
每周一次



22.09.2022

也可於快捷歷史列設定提醒

Email提醒 – 如有新的文獻、物質、專利資料主動提醒



Email提醒 – 如有新的文獻、物質、專利資料主動提醒



資料輸出 & 限制

1

2

3

盡可能只挑選相
關的資料點，降
低資料輸出量(避
免超過每日上線)



22.09.2022

資料輸出 & 限制

若看到此錯誤訊息，代表想輸出的資料已
超過上限。
每一個帳號
• 每次上限5,000筆資料點
• 每24小時50,000筆資料點



登入Reaxys –註冊免費帳號

• 可以有自己的
Retrosynthesis面板



(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


Reaxys User Day

形式：網路研討會
日期：6 April 

時間：台灣時間17:00- 20:00

Reaxys Vision and product roadmap

How Reaxys help you



Agenda

1. Reaxys簡易介紹

2. (示範) 結構搜尋

3. (示範) 進階關鍵字搜尋

4. 帳號、資料管理

5. 結構編輯器線上資源

6. Reaxys User Day 邀請



如何連上Reaxys

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



Substances*

− Priority Patent Offices

− Up to 170 IPC classes

Biological Targets 

− Priority Patent Offices

− 7 IPC classes

Bibliography

− 105 Patent Offices

− 170 IPC classes
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Reaxys

Reaxys 正在打造與製藥、化學研究領域最快速、完整的專利收集

Feb 2021

提供自2000 ~ 最新完整的藥物、化學專利收錄、提供藥物靶點、化合物索引



22.09.2022

特色 (I) Reaxys 提供非英語專利高品質英文譯本



22.09.2022

特色 (II) 靶點蛋白索引與搜尋

1. NER技術掃描專利全文尋找靶點名稱。
2. In-House白分類器 (超過360K筆、包含基因縮寫、同義詞、自動

導入同義詞擴大搜尋範圍。
3. 依據文章位置、頻率、等特徵辨學習相關性排序，辨識主要靶點

蛋白。

- 克服基因、蛋白名稱混亂，同義詞雜等搜尋障礙
- 以機器學習系統辨識相關性



22.09.2022

快速自動索引化學結構

1. NER技術掃描專利全文、從名稱轉化成結構、索引收錄物質資料庫。
2. I2S技術搜尋化合物結構圖片、索引收錄物質資料庫。

- 深入內文、表格與圖片
- 以機器學習系統辨識相關性



自動索引系統確保即時性、人工索引系統兼顧深度與正確性

Primary Market PO: WO, EP, US, CN, JP, KR, TW

11 IPC including: Drugs, Dyes, Agrochemistry and Organic chemistry

Primary Market Patent Offices

11 IPC classes



22.09.2022

人工索引系統 –索引內容


