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Agenda

• Reaxys内容与发展规划

• Reaxys中的检索

− Reaxys对文献的提炼

− Reaxys中物性数据的查询与反向检索

− Reaxys中的结构面板与复杂反应定义

− Reaxys中的实用小案例

• Q&A



什么是Reaxys

6,000万文献

(Elsevier, ACS, Nature-Springer, Blackwell, Taylor 

and Francis,etc)

150万专利

WPO, USPO, EPO [≈ mid 70 ś >] 

PO: JP, KR, CN, TW [2015 >]

2020年将扩展到100家专利机构

38万书的章节

Beilstein, Gmelin,….

16,000 期刊
(journals, books and patents)

≈ 450 journals + PO
[人工抽提]

Reaxys

[自动抽提]

Reaxys是Elsevier旗下Life Science产品线中基于数据深度提炼与挖掘的化学及相关学科的科研信息平台



Reaxys的战略是为化学研究的全生命周期，提供完整的化学生态系统

内部与外部
的公开资源

START POINT

一个想法，一个化合物

DESIGN

实验设计，实验规划，创新点

TEST

参数设计，实验设计

ANALYZE & DECIDE

数据的可视化，评估

MAKE / OBTAIN

化合物合成，数据的获取

Go/no go 

decisions



不断利用AI/ML技术， 引领数据库到解决方案的行业升级

原始数据: 

全文, 表格, 

图像

原始数据: 

控制词的提炼

二次数据: 

数据的提炼
控制词的提炼

数据的探索性
和描述性分析

数据预测分析

多源数据整合
与清洗，相互
操作与发现

Difficulty

“Our data your way” “Our data + your data + 3rd party data.”

分析检索
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Reaxys等Elsevier Life Science

全线产品都在朝解决方案方向发展



越来越多的AI/ML技术融入到数据库中

MMP分析靶点预测 合成预测

利用动物临床前数据预测药物临床安全性

Elsevier Life Science Solution中已经开始融入不同领域的AI技术
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一篇常见的化学相关文献的构成

一篇全文以及Support 

Information中有大量的
数据，科研人员如果要
获取，需要花费多的时
间去阅读全文。



Reaxys对这篇全文的提炼

Reaxys对于文献中的结构与反应都
做了提炼



Reaxys对文献中的化合物的结构化数据提炼

文献中出现的化合物性质，全部直接抽提，或者
给出文献中出现的位置，方便科研人员直接获取，
或节省查找阅读全文的时间。



Reaxys对原文反应的提炼（21a)



Reaxys从文献中提炼出来的内容

文献 Database

>63 million records

源自16000本刊以及
7大专利机构的专利
（2020年将扩大到

100家）

化合物 Database

>150 million 

源自文献专利中的
报道，供应商品库
（2020将继续扩大

供应商名录）

化学反应Database

>53 million 

单步多步反应，同
时提炼文献与专利
中的实验过程

性质 Database

> 500 million 

化合物实验数据，
并提炼实验数据检

测条件

数据更新时间：2020/8/9



Reaxys 2020年专利计划

2020年专利奖扩大到100家专利机构的专利

ReaxysReaxys Rapid Patents
Patent publication

Quality: 

Time:

manual process:

automated process:

Quality: 

Time:

20-30 days1-2 

days

≈100 PO & all IPCs

1st focus: Target search 

(taxonomy assisted) and 

affiliation

[competitive intelligence]

2nd focus: Structure search

[novelty search]

New pipeline

Existing pipeline

Limited PO & IPC classes
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Reaxys的登录界面

• IP范围内，浏览器输入www.Reaxys.com，可以直接进行检索，推荐Chrome，Firefox浏览器，

• 收藏夹收藏的链接建议只收藏www.Reaxys.com

Tips:
1. 账号注册（可选），注册帐号后，可以使用提

醒，结果集保存，结果导出功能（2020.8以后）
2. Quick Search，快速检索，结构反应检索，或

者输入自然语言，Reaxys智能分析语义进行
检索。

3. Query Builder，组合检索，利用Reaxys中的
各种字段进行组合，实现不同检索需求。

视频介绍：
1. Reaxys主界面：https://b23.tv/av92441795

2. Quick Search：https://b23.tv/av92445805

3. Query Builder：https://b23.tv/av92565153

http://www.reaxys.com/
https://b23.tv/av92441795
https://b23.tv/av92445805
https://b23.tv/av92565153


Case 1：快速获取化合物的理化性质

Tips：
快速获取某个化合物
溶解性数据。



Reaxys中的结果

抽提的数据包括
具体的数值，或
者相关的文字性
描述



Reaxys中化合物更多的理化性质

直接获取化合物的理化性质或者谱图数据



Case 2：理化性质的高级应用

• 获取KCl在乙醇中的溶解度

Reaxys中的Query Builder

可以按照一定的规则构建检
索式，Reaxys一共提供
180+字段和字段组，科研
人员可以自由的对这些字段
和字段组进行组合，同时
Reaxys也根据一些常见的
需求，内置了多种检索策略
模板，如“天然产物”，
“hERG”等



检索策略的构建

Tips：
手动添加MF 与
Solubility的字段



条件的输入

Step1：输入分子式KCl

Step2：在溶剂一块选择乙醇

Step3：进行物质检索



最后的结果

Reaxys直接给出具体的数据和数据的文献出处，
其实也可以设定更多的条件，如温度…….



Case 3：“特定研究领域”的催化剂选择

• 检索可用于立体选择性催化的含Fe的催化剂

Tips :

手动添加MF 与
Catalyst 

Investigation的字段.



条件的输入

Step1：输入分子式Fe，并将逻
辑关系改成“Contains”，即只
要分子式中包含Fe，就检索出来

Step2：Specification of Catalysis部分选择
立体选择性催化

Step3：进行物质检索



最后的结果

Reaxys给出的结果与证据



Case 4：获取在可见光下，水溶液中呈现蓝色的化合物

如果想呈现蓝色，那么需要吸
收580-600nm的光

选择溶剂的时候，建议将分子式，
物质名称都输入下，比如水，需
要同时查询Water和H2O。



最后的检索策略与结果

物质检索。
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Reaxys中的结构面板

R基团定
义工具

缩写官能团，通
用官能团，原子
列表/列表非
原子属性列表



一些常见的功能使用视频

常用功能 视频链接

最基本功能 https://www.bilibili.com/video/av92474230

不定位键 https://www.bilibili.com/video/av92568326

通用/缩写官能团 https://www.bilibili.com/video/av92474816

原子列表与列表非 https://www.bilibili.com/video/av92571129

R基团定义 https://www.bilibili.com/video/av92569854

原子锁定与环锁定 https://www.bilibili.com/video/av92833557

G Group与通用原子 https://www.bilibili.com/video/BV1Tp4y1y7SS

原子属性列表 https://www.bilibili.com/video/BV1B54y197G6

盐，自由基，同位素 https://www.bilibili.com/video/BV1pg4y1z7AB

https://www.bilibili.com/video/av92474230
https://www.bilibili.com/video/av92568326
https://www.bilibili.com/video/av92474816
https://www.bilibili.com/video/av92571129
https://www.bilibili.com/video/av92569854
https://www.bilibili.com/video/av92833557
https://www.bilibili.com/video/BV1Tp4y1y7SS
https://www.bilibili.com/video/BV1B54y197G6
https://www.bilibili.com/video/BV1pg4y1z7AB


一些简单案例视频

常用功能 视频链接

合成计划的制作 https://www.bilibili.com/video/av92577710

机理性文献查询 https://www.bilibili.com/video/av92580572

反应定义基本操作 https://www.bilibili.com/video/av92574819

反应条件的定义 https://www.bilibili.com/video/av92581106

https://www.bilibili.com/video/av92577710
https://www.bilibili.com/video/av92580572
https://www.bilibili.com/video/av92574819
https://www.bilibili.com/video/av92581106


Case 5：Reaxys中最简单的反应定义与筛选

• 检索以下核心结构反应并进行反应筛选操作
• 视频操作过程

• https://b23.tv/BV1KZ4y147PQ

原子匹配与原子锁定

https://b23.tv/BV1KZ4y147PQ


Reaxys中的结果

Show/Hide Conditions，选择显示/隐藏
条件



Reaxys的一条反应的界面

查看条件 寻找相似反应 合成计划按钮

查看商业来源

查看物质详情

更多与物质相关操作



Reaxys的筛选操作

Tips:
常见的一些反应筛选工具，
如:收率，催化剂/试剂，溶剂，
文献类型，出版年限等



Reaxys中的一些特殊筛选工具—溶剂分类



Reaxys中的一些特殊筛选工具—催化剂分类



Case 6：结构中有特殊需求的反应定义

• 检索以下反应

• 吡啶环上存在一个硝基，一个卤素，且这两个官能团处于邻位

• 反应过后硝基还原成氨基

• 定义难点：如果确保NO2和卤素处于邻位

视频操作过程：
https://www.bilibili.com/video/BV1ua4y147q2

https://www.bilibili.com/video/BV1ua4y147q2


Reaxys中的结构定义



最后的结果

Reaxys将相同scheme的反应全部整合成1条反应，
在同样的反应下列举不同的反应条件。



Case 7：选择性氧化还原脱保护反应的定义

• 结构中两个带Boc的片段，两个片段以任意的形式相接在一个分子中

• 反应过后把其中一个片段的Boc脱掉，但是另外一个Boc不变

视频操作过程：
https://www.bilibili.com/video/av92577868

https://www.bilibili.com/video/BV1ua4y147q2


Reaxys中的结构定义

Reaxys可以直接设定这
些片段在一个结构中



Reaxys中结果



Case 8：涉及环系变化的反应定义

• 获取以下反应

Requirement:

• 虚线部分是大于5个C原子的环
• 结构中不能发生互变异构
• 产物的CH2OH，CHO是有底物的CH3变化过来
• 视频操作（结构类似）：
https://b23.tv/S08u6p

https://b23.tv/S08u6p


Reaxys中的定义

定义方法：
• R基团定义工具，定

义侧链
• S*定义侧链CH2OH，

以及底物CH3无取代
• 重复基团定义工具，

定义环的大小
• 无互变异构



最后的结果



Case Study 9：

• 获取以下反应性对比的文献（收率）

Requirement:

• 希望获得在一篇文献中讨论过同一个B试剂和不同底物反应的对比
• ALK也可以是醚



Reaxys中的解决方案



Reaxys中的结果

直接获取这些反应的文献



Reaxys中的结果

专门找Hit Reaction >1的文献，先进行预览，看
是否存在相同硼试剂，不同底物的。
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Case 10：化合物的文献定位

这是一篇常见的化学文献，包含：

1. 16页PDF全文
2. 2个Supporting Information的Word文档，一个是44页，

一个37页

已知文献中报道了这个化合物，如何在上述的97页文档中
找到有关这个化合物的描述？



Reaxys中的检索

• Query Builder联合化合物结构与文献DOI号



Reaxys中的结果



全文检索21a定位化合物

用于文献中化合物信息的快速定位。



Case 11：关键词检索时词语之间距离的设定

• 希望在主题，摘要，关键词中进行检索Optoelectronics Materials

• Optoelectronics与Materials两单词之间距离小于3，且Optoelectronics在Materials之前

Tips：
1. 逻辑关系的选择，And，Or，Not

2. Near没有前后次序，Next有前后次序



Reaxys中的结果

有订购Scopus，可
以直接获取引文



Case 12：专利Claim中的关键词检索

• Query Builder中Patent：Claim字段

• 如检索自愈材料

− Self-heal*

− Material*



Reaxys中的结果



Case 13：结果集的逻辑处理

• Query Builder中History选择多个结果集，进行逻辑处理

只能对相同类型的结果集进行And，Or，Not操作
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Reaxys小结

• Reaxys从大量文献中摘取和物质性质相关的所有数据，帮助科研人员获得标准化，规范化，格式
化的物性数据列表及参考文献

• Reaxys中的Query Builder检索帮助科研人员通过简便的方式，获得精准，跨学科的精确答案

• Reaxys中的结构面板，能实现科研人员绝大部分的结构绘制要求，帮助科研人员用最直接的方式
获得相应的物质和反应

• Elsevier Life Science线上服务：

− 关注B站Up主：ELS生命科学，获取所有Elsevier Life Science数据库的使用视频

− 添加Elsevier Life Science小助手微信号：ELS-LSS，邀请进Elsevier Life Science用户群，获取最新资料分享
以及使用Q&A



Thank you


