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Reaxys化學資料庫介紹



Agenda

• Reaxys 資料庫介紹
• Reaxys 介面介紹
• 快速搜尋 Quick Search

• 結構檢索 Draw

• 進階搜尋 Query Builder - 無機材料、實驗數據檢索
• 進階搜尋 Query Builder -天然萃取物的生物活性應用
• 逆合成工具 Retrosynthesis

• 反應式 Reactions 搜尋
• 線上自我學習資源
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• Reaxys 資料庫介紹
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專業的化學資料庫
• 找文獻
• 找化合物
• 找化學反應

Reaxys 全方位版 – 你值得更完整的研究體驗
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化合物結構, 物理化學特性
>500 種), 反應式, 反應條件實
驗材料方法

Journals, patents, 

conference 

proceedings

Reaxys 人工整理了科學文獻、專利資料中關鍵的實驗數據，讓
您有更豐富的資料查詢方法

Relevant answers to key 

research questions:

• 我研究的化合物有哪些特性被
報導過?

• 有哪些其他化合物曾經報導過
類似的特性?

• 這個材料自己合成可行嗎?用
買的省下的時間划算嗎?

• 有哪些類似的結構可能可以讓
我參考?

• 這是一個值得投入時間與金錢
的的藥物靶點嗎?





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
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Reaxys檢索介面導覽Beginner

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AI工具
預測複雜有機分子該如何
合成
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Beginner Reaxys檢索介面導覽

供應商資訊

文獻、專利

實驗數值與參考出處

合成方法

蛋白、可用藥靶點
與化合物交互作用的
數據

可透過各種方式檢索
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Reaxys資料庫中的資料互相串連①

取得研究咸豐草的一千篇文
獻中被我們人工索引的化合
物清單。

11



你可以從反應式的查詢結
果再連結到物質資料庫，
查詢這個產物的光譜數據。

從購物車連
結到商用資
料庫去評估
實驗的成本

Reaxys資料庫中的資料互相串連②
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• 快速搜尋 Quick Search
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快速搜尋 -藉由關鍵字搜尋文獻 Text Search
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快速搜尋 – Material science 藉由機械性質搜尋
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• 結構檢索 Draw
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畫圖示範 Carbonyl Group to Sulfonyl Group

1- 先加入雙鍵

2- 點選O取代

3- 點選S取代C

4- 完成



Reaxys三種結構搜尋與怎麼用Beginner

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。
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示範- 結構探索
Beginner

我有一個實驗室感興趣的結構，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。

線上示範

O=C(NC1=CC=C(CC2=C3C=CC=CC3=C(NC(=O)C3CC3)C=C2)C2=C1C=CC=C2)C1CC1
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修改結構, 點選 Similar

結果顯示



Reaxys 線上學習資源 –結構編輯器

• Reaxys 結構編輯器－基本介紹
• Reaxys 結構編輯器－不定位鍵
• Reaxys 結構編輯器－縮寫官能基團
• Reaxys 結構編輯器－原子列表與原子列表非
• Reaxys 結構編輯器－R 基團與末端定義工具
• Reaxys 結構編輯器－自訂反應中心
• Reaxys 結構編輯器－相似結構搜尋原子鎖工具
• Reaxys 結構編輯器－G 任意官能基工具定義
• Reaxys 結構編輯器－原子屬性列表
• Reaxys 結構編輯器－鹽類與同位素
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https://www.youtube.com/watch?v=0EQef8qfQow&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=5
https://www.youtube.com/watch?v=hYYHV85Z92M&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=6
https://www.youtube.com/watch?v=9uN1jpr3tN0&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=7
https://www.youtube.com/watch?v=LIJgYc3QGuI&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=8
https://www.youtube.com/watch?v=toYDR_ptAWg&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=9
https://www.youtube.com/watch?v=muu77d5RQIk&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=10
https://www.youtube.com/watch?v=oZb0CY51ZCk&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=11
https://www.youtube.com/watch?v=XVElqvRpAYQ&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=12
https://www.youtube.com/watch?v=LIkxiFIBH7g&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=13
https://www.youtube.com/watch?v=X2eHcbCpteU&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=14


• 進階搜尋 Query Builder 

  -無機材料, 實驗數據檢索
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分子式檢索

利用進階搜尋工具「Molecular Formula」

Beginner

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。”
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分子式檢索①
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分子式檢索②
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實驗數據檢索

利用進階搜尋工具「Sublimation」

Beginner

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”
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實驗數據檢索①

30



實驗數據檢索②
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實驗數據檢索③
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實驗數據檢索④
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• 進階搜尋 Query Builder 

- 天然萃取物的生物活性應用

34



Question: 探索藥用植物萃取物的生物活性應用, 已發表文獻中有那些
Substances 紀錄

方法一

• 檢索Bidens Pilosa的文獻

• 取得文獻中人工提取的Substances清單

方法二

• 利用進階工具- Isolated from natural sources

Beginner 天然萃取物檢索
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天然萃取物檢索
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Reaxys 線上學習資源 –進階檢索

• Reaxys－進階搜尋
• Reaxys 進階檢索－化合物檢索與理化性質
• Reaxys 進階檢索－天然產物檢索
• Reaxys 進階檢索－電化學理化性質案例
• Reaxys 進階檢索－化合物文獻定位
• Reaxys 進階檢索－鈣鈦礦類化合物搜尋
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https://www.youtube.com/watch?v=YKfIDoWTIJI&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=3
https://www.youtube.com/watch?v=CxAqNGopb2k&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=23
https://www.youtube.com/watch?v=oRrkUlW7vAI&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=24
https://www.youtube.com/watch?v=iLoPh1mo5Xc&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=25
https://www.youtube.com/watch?v=BI0TOnulVyw&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=26
https://www.youtube.com/watch?v=JlOftruu254&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=27


• 逆合成工具 Retrosynthesis
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Retrosynthesis 逆合成工具

繪製你的目標分子，尋找
完整的合成路徑 (Complex 

molecules)

尋找單步驟的反應

- 為已知和新穎化合物創建合成計劃。 需要註冊登入
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畫出分子架構, 選擇條件, 並點選 Synthesize 合成

以Paxlovid為例
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Retrosynthesis 逆合成計畫

Building blocks

分子砌塊

以Paxlovid為例
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Retrosynthesis 逆合成計畫

比較路徑

匯出資料

增加步驟

刪除/增加
步驟

查看步驟
資訊
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• 反應式 Reactions 搜尋
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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
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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)

Beginner
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Reaxys尋找反應式的方法
~關鍵字檢索①~

beginner
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Reaxys尋找反應式的方法
~關鍵字檢索②~

beginner
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Reaxys尋找反應式的方法
~繪製反應式①~

加入反應箭頭

beginner
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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

beginner
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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 

50



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

Advance
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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「*」來進行搜尋。
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Reaxys 線上學習資源 –反應式搜尋

• Reaxys 反應式搜尋－基本過濾工具
• Reaxys 反應式搜尋－如何定義反應條件
• Reaxys 反應式搜尋－反應機構參考文獻的查詢
• Reaxys 反應式搜尋－選擇性氧化、還原、脫保護基反應
• Reaxys 反應式搜尋－關於環的定義
• Reaxys 反應式搜尋－結構中有特殊要求的反應定義
• Reaxys 反應式搜尋－篩選邏輯
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https://www.youtube.com/watch?v=VvsHcj-DVPU&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=15
https://www.youtube.com/watch?v=ktBvQQFy6sI&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=16
https://www.youtube.com/watch?v=Iy6FBspMZEY&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=17
https://www.youtube.com/watch?v=ssa0aOK_ScE&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=18
https://www.youtube.com/watch?v=TcUbadNLJOE&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=20
https://www.youtube.com/watch?v=giHPRRPetGA&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=21
https://www.youtube.com/watch?v=frrw9BmEYtQ&list=PLBSTWvuNnJAl4laTo5zNkqaJ9va-LUtj0&index=22


自我學習: 透過Reaxys學習化學

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

Reaxys

Certifi
cation 

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


Thank you
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