
吴宇扬

Elsevier Life Science Solution Consultant

Mail: y.wu@elsevier.com

Phone: 15618909701(微信同号)

利用Reaxys快速获取海量文献和
专利中的关键化学信息
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RELX集团

• FT世界500强企业

• 85%的收入来自数字化
及面对面的商业模式

• 40个国家和地区设有
250个办公室, 客户遍布
180个国家和地区

• 近30000名员工，其中
7000名为技术人员

全球排名第1的科学、技术和医学信息和分析服务
提供商

美国排名第1的风险评估工具提供商

在英法澳加、中国、印度和马来西亚排名第1的
法律信息提供商。在美国排名第2

全球最大的展览公司

Elsevier Life Science是RELX集团Elsevier旗下的生命科学产品线



• 过去二十年， Elsevier Life Science长期以数据服务的形式为国内外的药物研究机构提供药
物研发所需要的科研数据。

Elsevier Life Science一直致力于为全球用户提供科研数据支持



Reaxys—从科学数据到数据科学的跨越

Reaxys是Elsevier旗下Life Science产品线中基于数据深度提炼与挖掘，且可以整合内部与外部化学相关学科科学数据的
信息检索，分析，数据科学应用平台。
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一篇常见的化学相关文献的构成

实验
过程

化合物性质
数据

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。

结论
合成线路

• 新的催化剂
• 3+2环化加成
• 区域选择性
• 环保



Reaxys对这篇全文的提炼—概览

Reaxys提炼全文中的：
• 题录，摘要，关键词
• 物质结构，
• 反应Scheme



Reaxys对全文中的化合物（产物）的相关数据提炼



Reaxys对全文中的化合物（催化剂）的相关数据提炼



Reaxys对全文中的合成线路的相关数据提炼

实验过程与条件



Reaxys从文献中提炼出来的内容

文献记录：

>94.7 million 

16300+期刊

105专利机构的专利

38万书的章节

化合物记录：

>170 million 

期刊，专利，商品

2022年中前完成
105家专利机构中专
利物质的回溯

化学反应记录：

>57.8 million 

单步多步反应，同
时提炼文献与专利
中的实验过程

实验性质记录：

> 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：2022/2/7

生物活性记录：

> 41.9 million数据

> 35,000靶点

> 7.9 million化合物

化合物在不同生物
体内活性数据
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Reaxys的登录界面

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

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
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://www.bilibili.com/video/BV1T5411L7Ec

2. Quick Search：
https://www.bilibili.com/video/BV1az4y1C7ZL

3. Query Builder：
https://www.bilibili.com/video/BV1UK4y1774Q

4. Reaxys账号注册与应用
https://www.bilibili.com/video/BV1NA41147if

http://www.reaxys.com/
https://www.bilibili.com/video/BV1T5411L7Ec
https://www.bilibili.com/video/BV1az4y1C7ZL
https://www.bilibili.com/video/BV1UK4y1774Q
https://www.bilibili.com/video/BV1NA41147if


Quick Search界面

可以输入关键词，物质名
称，人名反应，以及各类
组合

可以输入具体结构，骨架结构，
通式结构，以及包含上述结构的
反应式进行检索



Reaxys中的Query Builder是一种高级的组合检索模式

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

Query Builder的使用步骤，第一步是选择字段，第二步是输入条件，第三步是确定不同字段之间的逻辑关系
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• Cepharanthine Covid-19

Case 1：关键词检索—千金藤素 Covid-19



Reaxys中的检索结果



Reaxys中对于文献检索结果的分析



学科分类

Reaxys中的Index Terms（Reaxys Tree）学科分类



利用树状图进行学科分类

点击箭头展开层级

选择获取或者排除



最后的检索结果

全文链接，如果是OA或者学校已经订购
可以直接打开
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Reaxys中的结构获取物质的常用方法小结

• Reaxys中获取物质的方法

• 物质名称

• 物质分子式

• 物质结构式

• CAS No Quick Search直接输入

Query Builder选择不同字段



Case 2：Reaxys中化合物理化性质的快速获取

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中理化性质



Reaxys中的谱图



Case 3：特定条件下理化性质的获取

• 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 4：“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 5：可见光下特定溶剂中呈现特定颜色的化合物

• 获取在可见光下，水溶液中呈现出紫罗兰色的化合物

检索前提：
一个化合物在可见光
下显示什么颜色，需
要知道他能吸收什么
样的波长

吸收颜色 可见颜色波长（nm)



Reaxys中的检索策略

• Query Builder下用UV/VIS字段进行检索

查找紫外可见光字段



添加吸收光波长和溶剂

输入条件



最后的结果



如果还有更多的需求

• 获取在可见光下，水溶液中呈现出紫罗兰色的化合物，且该化合物必须包含以下片段



最后的结果
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Reaxys中的结构面板



结构面版功能合集
2022新版结构面板 视频链接

1-最基本功能 https://www.bilibili.com/video/BV1Jm4y1F7hG

2-不定位键 https://www.bilibili.com/video/BV1xP4y127G9

3-缩写写官能团 https://www.bilibili.com/video/BV16K411o72c

4-通用官能团与G https://www.bilibili.com/video/BV16P4y1y7QA

5-原子列表与列表非 https://www.bilibili.com/video/BV1w84y117yD

R基团与Linker： 关于R基团的讨论

6,7-R基团的使用与讨论 https://www.bilibili.com/video/BV1Ze4y1p7hx https://www.bilibili.com/video/BV1w14y1n7dD

讨论1：基本使用方法和逻辑 讨论2：取代基的控制 讨论3：As Draw的控制

8,9,10-检索模式的讨论 https://www.bilibili.com/video/BV1rG4y1V7Hw https://www.bilibili.com/video/BV1aG4y1G7cb https://www.bilibili.com/video/BV1k14y1n76d

11-反应的基本定义 https://www.bilibili.com/video/BV17W4y1p7p1

12-配位化合物同位素盐 https://www.bilibili.com/video/BV15v4y1R7xb

属性列表讨论（上） 属性列表讨论（下）

13,14-原子属性列表 https://www.bilibili.com/video/BV1UM411B7rQ https://www.bilibili.com/video/BV1KW4y1T7Pv

15-键的控制 https://www.bilibili.com/video/BV1LD4y1h79d

16-More Option https://www.bilibili.com/video/BV1U84y147ao

https://www.bilibili.com/video/BV1Jm4y1F7hG
https://www.bilibili.com/video/BV1xP4y127G9
https://www.bilibili.com/video/BV16K411o72c
https://www.bilibili.com/video/BV16P4y1y7QA
https://www.bilibili.com/video/BV1w84y117yD
https://www.bilibili.com/video/BV1Ze4y1p7hx
https://www.bilibili.com/video/BV1w14y1n7dD
https://www.bilibili.com/video/BV1rG4y1V7Hw
https://www.bilibili.com/video/BV1aG4y1G7cb
https://www.bilibili.com/video/BV1k14y1n76d
https://www.bilibili.com/video/BV17W4y1p7p1
https://www.bilibili.com/video/BV15v4y1R7xb
https://www.bilibili.com/video/BV1UM411B7rQ
https://www.bilibili.com/video/BV1KW4y1T7Pv
https://www.bilibili.com/video/BV1LD4y1h79d
https://www.bilibili.com/video/BV1U84y147ao


Case 6：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://www.bilibili.com/video/BV1BT4y1F7vT

原子匹配与原子锁定

https://www.bilibili.com/video/BV1BT4y1F7vT


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

查看商业来源

查看物质详情

更多与物质相关操作

进行合成计划



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 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/BV1Vv411r7Bc

https://www.bilibili.com/video/BV1Vv411r7Bc


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：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/BV1si4y177as

https://www.bilibili.com/video/BV1si4y177as


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 9：检索结果不理性时的拓展策略

• 在硅基存在的情况下，水解脂基

• 利用Reaxys中的碎片反应检索，只能获取2条反应，如何扩展结果

视频操作: https://www.bilibili.com/video/BV14A41147gL

https://www.bilibili.com/video/BV14A41147gL


利用Reaxys的碎片反应检索策略



最后的结果



发现检索到的结果中并没有Si

这些反应的反应中心与之前
的反应相同，但是需要考虑
原有反应条件，如含Si。



限定Si



Case 10：Reaxys中合成计划的制作

• 针对具体的化合物进行合成计划制作

• 需要自行注册账号才可以用这个功能

• 可以直接从物质界面，或者反应界面直接进入，也可以通过Retrosynthesis功能进入

视频操作过程：
https://www.bilibili.com/video/BV1oL411u7yP

https://www.bilibili.com/video/BV1oL411u7yP


从具体物质出发的合成计划制作

AI逆合成预测 编辑条件



条件的编辑及结果

每一步收率

底物是否可购买

给几条，给全部还
是只给最后一步？

设定最大分支，
最大步数



结果的呈现



关于Reaxys 小分子逆合成预测工具简单介绍

• Waller et al. wrote one of the most cited works in the field of 
predictive retrosynthesis, designing a predictive model based 
on neural networks and Monte-Carlo Tree search, that:

✓ Learns transformation rules from data

✓ Learns to prioritize rules

✓ Learns to predict reactions

✓ Uses modern efficient search methods

3 neural networks and Monte-Carlo-Tree-Search



Reaxys-AI实现了自动化提取规则

• 核心反应规则从Reaxys数据中获得
作者从来自Reaxys数据库的12.4M的单步反应中，提取反应转换规则。

Reaction

Rule

301,671条及17,134条规则分别被应用于拓展策略与快速落子策略神经网络中



Reaxys 能提供最高质量的化学数据用于模型训练

• 预测逆合成模型的成功取决于算法和实验数据的质量

可以结合客户数据训练
模型为客户定制RT工具



Reaxys RT –界面简洁使用方便

1

3

2

5

4

对合成路线的评分排序

同时查看，经典路线，文献路线，
AI预测路线，便于对比

从商业化化合物的角度构建，修
正预测路线

设计路线的反应步数

对和路线的概况预览



Suzuki Coupling Suzuki Coupling

氧化关环生
成吡唑

共轭环上
OH的氯化

Cl转化
成NH2

卤素与烯
烃的加成

甲氧基转
变成Br

关环生成吡唑的参考
线路及拓展思路参考
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Reaxys Target and Bioactivity

• Reaxys Target and Bioactivity是建立在Reaxys平台上的，和药物靶点以及生物活性有关的数据库。

• 包含真实的，实验确证的，小分子化合物在不同生物体系中的相关实验数据

• 是市场上最全的，最广泛的小分子生物活性数据库

• 实验数据源自对学术全文，专利中的相关数据的摘取，以及来自GOSTAR数据库的相关数据，并将二者在底层数据上
进行整合。

• Reaxys Target and Bioactivity中所提供的文献，包含所有摘录的相关信息和数据，可靠，可信

• 所有以Mol为单位的数据，全部换算成Px进行标准化处理，PX=-log10（数值）

• 43,975,832活性数据点

Bioactivities

• 38,440靶点

Target

数据更新时间：2023/3/17



Reaxys对这篇全文的提炼—活性数据(所有活性数据在RMC模块中）



Reaxys中生物活性数据



Case 11：骨架化合物活性获取

• 获取包含下面骨架，且在EGFR-T790M上有活性，且有ic50报道的化合物



检索策略的构建

Tips：
手动添加，结构，
Target，Parameter

的字段



条件的输入



最后的结果



查看活性热图关系



CASE 12：双靶点活性化合物的获取

• PI3K和mTOR双抑制剂，且活性都在nM级别化合物

视频操作链接：https://www.bilibili.com/video/BV1vK4y1Z7fr

https://www.bilibili.com/video/BV1vK4y1Z7fr


双靶点活性化合物



CASE 13：SAR分析与全新化合物设计

• 案例背景：

• 我们知道SCD1缺陷型小鼠可以明显抵抗肥胖及其相关胰岛素抵抗的发生

• SCD有两种亚型，SCD1在脂肪组织中表达，SCD5在大脑中表达

• 因此开发一种有效的SCD1抑制剂以最小限度地抑制SCD5对项目的成功至关重要

• 检索困难点：

• Selectivity Profile需要进行数值的输入，但是在这个案例中没有要求

• 如何获悉哪些片段是有积极或者负面的活性影响的



获取SCD1[Human]上有活性的化合物

检索策略的构建：
1：Target Name

2：Substance Action on Target



检索条件的输入1

输入SCD1进行靶点的扩展



检索条件的输入2

获取在SCD1上有，inhibitor, Inactivator, 

blocker, antagonist作用的化合物



物质检索的结果



靶点分析，获取涉及“人”的靶点

选择Acyl-CoA desaturase 1 [human]:Wild，确保与人相关。



相同的步骤获取SCD5[Human]上有活性的化合物



利用Query Builder获取两个结果集的交集



最后的检索结果



Heat Map结果



SAR分析数据

PX

SCD1 8.0 8.0 4.6

SCD5 6.15 7.3 6.3



SAR深度分析

PX

SCD1 6.3 7.1 5.7 7 8

SCD5 7 1 1 7.1 7.5

1：F的对SCD1的影响可能是积极的

2：苯环换成呋喃环对SCD1的影响也是积极的

3：结构中甲基对于靶点的选择性存在积极作用



设计新的结构（该结构Reaxys中不存在）

利用F提高SCD1的活性

利用CH3提高选择性
利用呋喃环提高SCD1活性



可以利用Reaxys AI给出化合物的合成线路



一些补充说明

• Reaxys拥有便捷的使用方式，IP范围内授权，不限制同时登录人数，可以自由注册ID。

• 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：

− 微信群：添加Life Science微信小助手，ELS-LSS，邀请进群获取最新资料

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

− 微信公众号（非官方）：闲谈化学药学数据获取，检索原理与检索心得分享

Reaxys培训问卷调查



Q&A



Thank you
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