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資料庫簡介與應用



今日大綱

• 基本介紹與介面導覽

• 結構檢索

• 無機材料、實驗數據檢索

• 天然萃取物的生物活性應用

• 藥物靶點與藥物設計

• 逆合成 AI

• 實際操作小遊戲

• 線上自我學習資源



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





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

回答關鍵的研究問題:

• 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 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



Reaxys 涵蓋的範圍



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



Reaxys 檢索介面導覽

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)

逆合成工具
預測複雜有機分子該如何合成



多元搜尋指令



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



Reaxys 資料庫中的資料互相串連

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。



Reaxys 資料庫中的資料互相串連

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



結構檢索
Search Substance Structures



Reaxys 三種結構搜尋與怎麼用

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

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。



示範: 結構探索

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。

O=C(NC1=CC=C(CC2=C3C=CC=CC3=C(NC(=O)C3CC3)C=C2)C2=C1C=CC=C2)C1CC1



天然萃取物的生物活性應用
Organic Chemistry



天然萃取物檢索

Question: 探索藥用植物萃取物的
生活性應用，已發表文獻中有哪些
Substances 紀錄?

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



無機材料、實驗數據檢索
Inorganic Chemistry



Query builder: 實驗數據檢索

利用進階搜尋工具「Sublimation」

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



Query builder: 實驗數據檢索

1 以關鍵字搜尋 Sublimation

2 左鍵點選 Sublimation

3 點擊 Show fields 顯示數據欄位

1

2
3

4

5

6

4 輸入溫度區間 55-65

5 可輸入 760 (torr) 或保持空白

6 點選 Substances 資料類型



Query builder: 實驗數據檢索

系統會將 Sublimation 資料標示於 Hit Data 

>> 方便比較並列出文獻出處



Query builder: 實驗數據檢索



藥物靶點與藥物設計
Drug Targets and Drug Design



活性化合物的設計與優化

任務

• 建立 Structure-Activity Relationships 

(SAR)並辨認哪些結構特徵促進高

活性和低活性

• 識別與化合物結構相似的化合物潛

在非靶標活性

• 合理化並優化化合物系列的藥物代

謝、藥物動力學和毒性特性

Reaxys 如何協助

• 提供完整的生物活性 (bioactivity) 資
訊，以幫助建立已知的結構-活性關
係 (Structure-Activity Relationships)、
藥物代謝藥物動力學 (DMPK) 和吸收、
分佈、代謝、排泄及毒性(ADME-Tox)
特性

• 提供生物活性熱圖，使結構
及其對各種靶標的生物活性
值能快速高效地展示



感興趣的靶點: 

JAK3 (Tyrosine-protein Kinase JAK3)

與 JAK3 有 interaction 的 substances 有哪些?

結構特徵? 高活性的有那些?

藥物靶點檢索

Question:

如何快速地取得靶點訊息並評估結構活性分析?



藥物靶點檢索

從 Reaxys 獨特的靶點
分類樹(Reaxystree) 找
到相對應的關鍵字，可
以確保相關的同義詞都
涵蓋在搜尋範圍內



藥物靶點檢索

利用生物活性專屬的過濾工具

使用熱圖視覺化分析



藥物靶點檢索: 使用熱圖視覺化分析

利用 Navigator 快速檢閱大量數據

Legend 提供 pX 顏
色比例的快速概覽

Current Patent 

Assignee

目前專利受權人



藥物靶點檢索: 匯出 SAR 資料做更多分析



逆合成工具
Retrosynthesis



Retrosynthesis
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



尋找反應式 (Chemical equation) 的方法

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)



尋找反應式的方法: 已知物質的製備方式

Preparations 指出現在產物 (Product) Reactions 產物或起始物 (Reactants or Products)



尋找反應式的方法: 關鍵字檢索



尋找反應式的方法: 關鍵字檢索



尋找反應式的方法: 繪製反應式

加入反應箭頭



尋找反應式的方法: 繪製反應式

產物: 箭頭在左

起始物: 箭頭在右

催化劑或溶劑: 箭頭在下



進階反應式檢索: 介面資訊

人工索引欄位
Reaction Data & Condition

溶劑、催化劑
也包含反應資訊

Enzymatic reaction;

Enantioselective reaction;

Green chemistry;

Flow reactor;

Irradiation….等

Full text of reaction

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



進階反應式檢索: Query builder

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



進階反應式檢索: Query builder

小提示: 利用
contains 與結合萬
用字元「*」來進
行自首搜尋。



Retrosynthesis: 繪製分子



Retrosynthesis: Paxlovid

Building blocks



Retrosynthesis: other features
Compare



實際操作小遊戲



小遊戲: 神秘的科學家

一位穿著實驗衣的科學家搖搖晃晃的從你旁邊的吧檯走出去，你轉身看到吧檯留下了一張寫著一串文
字及圖案的餐巾紙。你撿起餐巾紙站起來朝門口走去找那位科學家，但他卻不見蹤影。突然，你意識
到從在 Reaxys 上搜尋，你可能能找到餐巾紙上圖樣的更多線索。



題目一

在餐巾紙上的化合物有哪些已知的應用方式:

A. High temperature resistant coating from aerospace 

R&D Dept. (航空研發部研發出的抗高溫塗層)

B. Anti-cancer medication in Pharmaceutical R&D Dept.

(藥物研發部在研究的抗癌藥物)

C. New antioxidant extract from Health Food R&D Dept.

(健康食品部所研發的新型抗氧化萃取物)

D. Evidence of a new narcotic discovered in the criminal 

investigation laboratory

(刑事調查實驗室新發現的新型毒品證據)



答案: B



題目二

哪一家公司最早持有這類化合
物的專利? 年份是哪一年?



答案: BRISTOL-MYERS SQUIBB CO - WO2015/34820, 2015, A1



題目三: 跟著線索，你在 BMS 大樓裡找到了科學家，並將
餐巾紙還給他。當你轉身離開，科學家追了上來，問你是
否會用 Reaxys，並協助他解決困擾他幾天的合成方法，並
找到化合物的合成路徑。

?

A

B

C



答案: B



線上自我學習資源



Reaxys 學院: 線上學習與認證平台



預測逆合成

Reaxys 預測逆合成加速逆合成分析和預測 (網址)

https://www.elsevier.com/zh-tw/products/reaxys/predictive-retrosynthesis


用戶資源

Chemistry & Bioactivity data factsheet

線上講座

Big data in chemistry
• A universal approach to reaction informatics

• Understanding the history of chemical space through big 

data

• Reaction condition prediction using Reaxys: from raw data 

to best-in-class model

• Charting the chemical reaction space for DNA-encoded 

library design

Reaxys Predictive Retrosynthesis
• Reaxys Predictive Retrosynthesis — speed matters

• AI-enabled predictive retrosynthesis tool to advance drug 

discovery

• Next generation synthesis planning using AI for chemists

線上資源

Reaxys Quick reference guide

Bioactivity Visualization

Reaxys 支援中心

https://assets.ctfassets.net/o78em1y1w4i4/36jCSBL5bdi63lXwG62zKf/aef510d0a52ec1eda73c4aab0ab7f0a1/Reaxys_Datasets_Fact_Sheet.pdf
https://elsevier.widen.net/s/lszdn98gf9/16527-511736_16527-511736-1-0
https://elsevier.widen.net/s/rgc6rncrcz/16527-509847_16527-509847-4-0
https://elsevier.widen.net/s/zcx7pmrj56/16527-509813_16527-509813-2-0
https://elsevier.widen.net/s/7fvvjmn52j/16527-509824_16527-509824-1-0
https://elsevier.widen.net/s/7hfnmfrm2s/download-492630
https://elsevier.widen.net/s/52tq9ccmxq/16527-496036_16527-496036-1-0
https://elsevier.widen.net/s/2fj6f8nrx6/16527-494959_16527-494959-1-0
https://supportcontent.elsevier.com/RightNow Next Gen/Reaxys/ReaxysQuickReferenceGuide2021_updated30Sept2021.pdf
https://supportcontent.elsevier.com/RightNow Next Gen/Reaxys/RMC Heatmap Quick Start Guide 06-02-17.pdf
https://service.elsevier.com/app/home/supporthub/reaxys/


Thank you


