
Elsevier Life Science Solutions

黃恪涵 Ryan Huang
2023.9

Reaxys全國學術版
台灣大學化學系



Reaxys 全國學術版2023

• 國研院科政中心訂閱，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(歡迎圖書館、系所、PI、

老師來信)

• Webinars網路會議分享化學研
究新知



Reaxys為化學家設計 - 專注於實驗數據

Reactions, 

yields, catalysts 

& reactions

Structures

Spectra, physical 

properties



讓Reaxys伴隨你的學習與職涯歷程

Undergraduates Laboratories, 

Research institutes

Pharmaceutical company, 

R&D of chemical company

Learning Research Career



今日目標

• Reaxys 化學資料庫的基本認識 - 有哪些資料? 化學檢索介面?

• 有機分子結構檢索、天然化合物探索生物活性應用作為示範。

• 分子式檢索、實驗數據檢索。

• 自我學習網路資源。

• 進階的操作技巧- 業界搜尋範例。

Image adopted from 

https://www.victorinox.com/tw/en/Products/Swiss-

Army-Knives/Medium-Pocket-Knives/Swiss-

Champ/p/1.6795



Reaxys資料庫涵蓋的範圍

2023 Neural network based 

Retrosynthesis AI

predict synthesis routes 

2021

Chemistry Patents expansion

>105 global patent offices 



>60 M
Reactions

>257 M
Substances

Reaxys資料庫擷取的資料種類

>101 M 
Journal articles & 

Patents 

>500 M
Experimental data



Reaxys提供最即時的服務

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

不用註冊!關閉直接體驗



Reaxys檢索介面導覽
Starter

關鍵字檢索

化學結構檢索
(反應式、專利結構式)

進階檢索 (實驗量測數據檢索)

逆合成規劃工具



• 從結構出發

• 天然萃取物 – 文獻與物質整理

• 分子式檢索電極材料

• 實驗數據檢索

• 觸媒研究檢索

示範案例
Starter

Advance

• 反應式搜尋

• 逆合成面板

• Reaxys Academy

• 線上資源



示範- 結構探索
Starter

我有一個實驗室感興趣的藥物結構，是沒有人發表過的，如何從有相似
化學結構的文獻中，找尋可以參考應用、關鍵的實驗數據。

CN1CCC(CC1)=C1C2=C(CCC3=C1C(C)=CC=C3)C(Br)=C(Br)C=N2

線上示範



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

Starter

小技巧! 你可以直接將ChemDraw的結構
複製「Ctrl+Alt+v」
貼上「Ctrl+v」在MarvinJS上



補充- 你應該認識的Reaxys結構編輯器①

- Reaxys內建 ChemDrawJS 剪貼插件

1. 如果你有ChemOffice，需要「複製」把繪製於ChemDraw裡面的結構
「貼上」到 Reaxys裡面去檢索，安裝剪貼插件!

2. 安裝好之後，快捷鍵是「複製」 Ctrl+C、「貼上」Ctrl+V



補充- 你應該認識的Reaxys獨特功能①

- Marvin JS 是官方推薦且最靈活的結構編輯器

如果你想用Marvin JS (推薦)

1. ChemDraw裡「複製」 Ctrl+Alt+C，會把結構存成SMILES格式
2. 在Marvin JS「貼上」Ctrl+V



MarvinJS 小技巧① - 從名稱繪製結構



MarvinJS 小技巧① - 從名稱繪製結構

試著輸入「Jacobson’s catalyst」

試著輸入「Calicheamicin」

?



Reaxys三種結構搜尋與怎麼用
Starter

我感興趣的結構

As drawn

尋找跟我畫的「一
模一樣」結構

As substructure

Similar 

Azatadine

CAS# 3964-81-6

含有相同「核心結構」
的一群衍生物

「結構類似」的化合物
提供不同程度的結構變化

線上示範

研究新的化合物，從已經發表的結構
找線索，例如優化前導化合物(lead 

compound)。

針對已知的藥物、已發表的結構
想查詢物理化學性質、生醫活性應用
製備方法、研究背景。

研究新的化合物，從已
經發表的結構找線索



補充- Similar Search的定義



https://www.youtube.com/pl

aylist?list=PLBSTWvuNnJAl

4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0

MarvinJS 結構編輯器-自我學習的管道
Starter

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


天然萃取物檢索

圖片取自中文維基百科
https://zh.wikipedia.org/wiki/%E

9%AC%BC%E9%92%88%E8%

8D%89

學名 Bidens Pilosa

方法一
1. 檢索Bidens Pilosa的文獻。
2. 取得文獻中人工提取的Substances清單。

方法二
1. 利用進階搜尋工具「Isolated from natural source」

Question: 探索藥用植物萃取物的生物活性應
用，已發表文獻中有哪些substances紀錄，如
何

Starter



天然萃取物檢索①

輸入學名「Bidens pilosa」，選擇搜尋文獻

找到~1,800 文獻紀錄，點擊「View Results」



天然萃取物檢索②

取得文獻中人工提取物質清單



天然萃取物檢索③

小技巧! Substance預設是以
Reference數目排序，你可以用
Reaxys Registry Number排序，
尋找較晚添加進資料庫的紀錄(較
新的文獻)

尋找有哪些可取得的
實驗數據

從生物活性出發依照靶點 (Targets)、
實驗數據(Parameters)與交互作用強
度 (pX value)排序

從結構篩選



天然萃取物檢索④

1. 繪製感興趣的核心結構 2. 選擇As substructure 3. Transfer to filter 4. Limit to



天然萃取物檢索⑤

1. 繪製感興趣的四環結構 2. 用選擇工具全選 3. 用鍵結工具置換成any bond 4. Transfer to filter

5. 按下Limit to



天然萃取物檢索⑤
~利用進階天然萃取物檢索工具「Isolated from natural source」~

1

2

3
4

5

1. 進階搜尋Query builder

2. 輸入「Isolated from natural source」
3. 左鍵點擊「Isolated from natural source」工具
4. 點擊Show fields 開啟欄位 輸入鬼針草屬「Bidens」
5. 點擊Substances



天然萃取物檢索⑥

小提示! 利用天然物萃取工具找
到的substances記錄較少，但會
保留文獻出處，且不會有一般實
驗試劑 (water, ethanol)等雜訊。



分子式檢索

利用進階搜尋工具「Molecular Formula」

Starter

Question:“鈷是很常見的電極材料，然而因為社會經濟、環境
與安全性的考量，實驗室希望設計不含鈷的鋰電池電極材料。”



分子式檢索①



分子式檢索②



實驗數據檢索

利用進階搜尋工具「Sublimation」

Starter

Question: 實驗室需尋找加熱至約60度可昇華的材料，然而利用
Google取得的資訊雜訊太多，如何從實驗數據搜尋符合的材料
再連結至相關文獻”



實驗數據檢索①



實驗數據檢索②



實驗數據檢索③



實驗數據檢索④



觸媒研究檢索①



觸媒研究檢索②



其他值得探索的實驗數據檢索工具



Latent heat of fusion



Latent heat of vaporization



Reactions Search

反應式查詢



1. 已知物質的製備方式 (從substance介面連結preparations)

2. 關鍵字檢索 (例：radical cyclization)、命名反應式(例：Suzuki coupling)

3. 直接畫出反應式 (完整、半個反應式)

Reaxys尋找反應式的方法



Reaxys尋找反應式的方法
~已知物質的製備方式~

只出現在產物 (Product)

產物或起始物 (Reactants 

or Products)

Starter



Reaxys尋找反應式的方法
~關鍵字檢索①~

Starter



Reaxys尋找反應式的方法
~關鍵字檢索②~

Starter



Reaxys尋找反應式的方法
~繪製反應式①~

加入反應箭頭

Starter



Reaxys尋找反應式的方法
~繪製反應式②~

箭頭在左
產物

箭頭在右
起始物

箭頭在下
催化劑或溶劑

Starter



Reaxys進階反應式檢索
Advance

~Reaxys 反應式介面提供的資訊~

詳細實驗步驟(文獻原文移植)

資訊量最豐富，包含詳細步驟、分析方法、數值

溶劑、催化劑
也包含反應資訊
Enzymatic reaction;

Enantioselective reaction;

Green chemistry;

Flow reactor;

Irradiation….等

人工索引欄位名稱:

Reaction Data & Condition

欄位名稱: fulltext of reaction 



Reaxys進階反應式檢索
Advance

~Reaxys 反應式介面提供的資訊~

詳細實驗步驟(文獻原文移植)

資訊量最豐富，包含詳細步驟、分析方法(HPLC)、數值

溶劑、催化劑
也包含反應資訊
Enzymatic reaction;

Enantioselective reaction;

Green chemistry;

Flow reactor;

Irradiation….等

人工索引欄位名稱:

Reaction Data & Condition

欄位名稱: fulltext of reaction 



Reaxys進階反應式檢索
Advance

~利用Query builder進一步「加工」搜尋條件~

將搜尋結果複製到進階搜尋Query Builder增加搜尋條件



Reaxys進階反應式檢索
~利用Query builder進一步「加工」搜尋條件~

Advance

小提示! 利用contains與結合萬用
字元「*」來進行自首搜尋。



Reaxys進階反應式檢索
~利用Query builder進一步「加工」搜尋條件~

Advance



Retrosynthesis

逆合成規劃



Retrosynthesis介面

逆合成規劃工具
探索分子全合成規劃(複雜

的分子、全新的化合物)

查詢單步驟的反應

~逆合成的使用時機~



Retrosynthesis介面
~逆合成的使用時機 –以Paxlovid為例~

Building blocks



Retrosynthesis介面
~比較、增加、刪除並匯出~



找不到合成方法的分子
~逆合成AI工具在有機分子合成中的應用~

CC1=NC=C(C=C1)C(=O)NC1NC(C2=CC

=CO2)=C(S1)C(=O)C1CCOCC1



找不到合成方法的有機分子- 讓逆合成AI工具給一點提示

預測路徑

AI針對每一步驟尋找相似反應的references



Reaxys 逆合成AI與機器學習研討會演講



Reaxys學院 - 線上學習與認證平台

Reaxys Academy 

(elsevier.com)

完成課程，參加線上測驗
贏得Elsevier認證徽章

https://www.elsevier.com/research-platforms/academies/reaxys
https://www.elsevier.com/research-platforms/academies/reaxys


讓Reaxys伴隨你的化學旅程

Reaxys 

Academy
Reaxys結構搜
尋短片合輯

逆合成AI工具_

中研院化學與機
器學習研討會

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.elsevier.com/research-platforms/academies/reaxys
https://www.elsevier.com/research-platforms/academies/reaxys
https://www.youtube.com/playlist?list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0
https://www.youtube.com/playlist?list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0
https://www.youtube.com/playlist?list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0
https://www.elsevier.com/zh-tw/solutions/reaxys/reaxys-predictive-retrosynthesis-prediction-tool-at-CML-2023
https://www.elsevier.com/zh-tw/solutions/reaxys/reaxys-predictive-retrosynthesis-prediction-tool-at-CML-2023
https://www.elsevier.com/zh-tw/solutions/reaxys#tips
https://www.elsevier.com/zh-tw/solutions/reaxys
https://www.elsevier.com/zh-tw/solutions/reaxys
https://www.elsevier.com/zh-tw/solutions/reaxys
https://www.youtube.com/user/TaiwanElsevier
https://www.youtube.com/watch?v=OuhoE4-gaFI
https://www.youtube.com/watch?v=OuhoE4-gaFI
mailto:r.huang@elsevier.com


Thank you

歡迎來信留下您的問題與寶貴建議
r.huang@elsevier.com
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