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資訊爆炸的年代，是否有更好的選擇? 

資訊爆炸 
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更化學的搜尋方法 
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一般資料庫無法搜尋特定數值範圍的化學特性或實驗數據 

Reaxys 可以用來搜尋哪些資料? 

化合物 

(Substances) 

反應 

(Reactions) 

文獻 

(Citations) 
搜尋結果 

文獻資料庫 
收錄 > 5,200萬筆資料 

來自 >16,000種期刊及主要
專利局 

化學反應資料庫 
收錄 > 4,100萬筆 

單一或多步驟化學反應 

化合物資料庫 
收錄 > 2,650萬種 

有機、無機、有機金屬 

化合物 

特性資料庫 
收錄 > 5億筆實驗數據 

 > 500種欄位 

來自 > 130 個研究子領域 
可搜尋數值範圍。 

例如：沸點= 100°C 或沸
點>100 °C 的所有化合物 

可直接瀏覽  281 本化學
期刊及專利全文中的合成
材料方法 
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Reaxys 與 SciFinder 收錄內容比較 

5 收錄年代 

Reaxys (承襲 BeilStein, Gmelin)  

1771 1907 1965 1985 

 CASREACT  化學反應 

 Registry  化學特性  
(不包含預測資料) 

 CAPlus 化學文獻 

• Reaxys 收錄年代完整 

• Reaxys 文獻多 26% 

• Reaxys 特性資料多 100倍 

• 數據資料表格化 

參考資料 

https://www.lib.utexas.edu/chem/scifinder_faq.html#props2 

http://www.cas.org/content/chemical-substances/propertydata 

http://www.cas.org/content/chemical-substances/propertydata
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我們的目標是為您節省更多時間 

Reaxys 化學及藥物化學資料庫 

分類整理各種數據 

從 1771 年開始收錄 

涵蓋 16,000 期刊及三大專利局 

CATALOGUED AND TAXONMISED BY CHEMISTS FOR 

CHEMISTS 

高度相關的答案

RELEVANT 

ANSWERS 

各種數據分門別類整理成表格 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

http://www.elsevier.com/locate/isbn/0080445136
http://www.sciencedirect.com/science?_ob=RedirectURL&_method=gejLink&_linkType=general&_cdi=6135&_issn=02235234&_targetURL=http://www.elsevier.com/locate/issn/02235234&_acct=C000000593&_version=1&_userid=9242233&md5=88728493fa265c815491f78f1a3d8cf9
http://www.sciencedirect.com/science?_ob=RedirectURL&_method=gejLink&_linkType=general&_cdi=4884&_issn=07351097&_targetURL=http://www.elsevier.com/locate/inca/505766&_acct=C000000593&_version=1&_userid=964951&md5=2cc560885239a08ea7ccd237564c3dee
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表格中的文字皆可分類搜尋 

各種資料分門別類整理為表格，並抽出重要數據 
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例如：搜尋包含34個碳，旋光度=18.2的所有化合物 

多元搜尋方式 --  超過 400 種欄位可獨立或合併搜尋。 

分子式、合金、及其它 > 500 種欄位搜尋 

關鍵字 

布林邏輯 

結合多種搜尋條件 

使用指令結合各種 

搜尋條件 → 最完整 

批次搜尋 結構 

物質特性、實驗數據種類及其數值範圍 

• 支援 9 種繪圖軟體 

• 強大衍生物搜尋功能 

• Marvin JS 免安裝 

JAVA 

化合物* 

(Substanc

es) 

反應 

(Reactions) 

引用文獻 

(Citations) 
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反應搜尋結果 

 

排序 儲存勾選的反應資料 

查看包裝價格 
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搜尋結果 – substances  
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搜尋結果 -- Citations 
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Reaxys 搜尋結果分析及輸出 

篩選功能：Analysis View 及 28 種 Filter 合成路徑規畫 

分析篩選搜尋結果，並輸出報告與同儕分享討論 

資料庫連結 

多元資料儲存或輸出方式 

檔案格式：E-mail、HTML網頁、PDF 

可儲存：搜尋條件、化合物、反應、文獻、合成路徑 

優點：適合儲存少量資料、操作簡便、格式簡明、保留超連結 

檔案格式：PDF、XML、Word、Excel、電子實驗記錄本、書目資料… 

可儲存：化合物、反應、文獻、合成路徑 

優點：可大量輸出搜尋結果、多種檔案格式可與進階分析軟體相容 

化合物* 

(Substances) 

反應 

(Reactions) 

引用文獻 

(Citations) 
搜尋結果 

• 彙整各種搜尋結果 

• 一鍵 e-mail 分享 

包裝價格資料 
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新版網頁 new.reaxys.com 

New Reaxys 2016.10 更新 

• 內容擴充 

– 加入亞洲專利 (日本、韓國、中國、臺灣) 

– 摘錄 281 本期刊與專利的合成材料方法 

– 摘錄更多實驗數據內容，由 400 本擴充為 16000 本期刊 

 

• 介面更新 

– 依據使用頻率重新調整介面 

 

* 新版將與舊版並行至少半年 
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關鍵字搭配結構搜尋是使用頻率最高的搜尋方式 

首頁 Quick Search 

 

輸入關鍵字搜尋 

繪製結構 
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整合超過 400 個欄位 

進階搜尋 – Query Builder 

1. 搜尋欄位 

2. 輸入條件： 

沸點 = 100 度  

且分子式不是 H2O 

3. 搜尋 
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化學反應搜尋結果 
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Autoplan 合成路徑規劃 

 



Reaxys Demo 
& Case Study 



19 

分子式 AgInS2  

Ask Reaxys 
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搜尋結果 – substances  

 



21 

不同研究領域，適合不同的搜尋方式 

 
CLASSIC ORGANICS 

CLASSIC INORGANICS 
NUCLEIC ACIDS & 

PROTEINS 

POLYMERS 

ORGANOMETALLICS 

COORDINATION 
COMPOUNDS 

            Found in REAXYS SUBSTANCE RECORDS            
… and … 

Found in KEYWORDS in REAXYS BIBLIOGRAPHIC 
RECORDS 

CERAMICS 

ALLOYS & METALS 

搜尋化合物 Substances 搜尋文獻 Literature 
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使用 Citation Basic Index 欄位或 Advanced Search 

關鍵字文獻搜尋 – 結合多個關鍵字 

輸入關鍵字並
預覽搜尋數量 

可使用多種指令 

結合關鍵字 

布林邏輯 Boolean operators 
• AND 涵蓋所有關鍵字  

• OR 涵蓋任一關鍵字 

• NOT 不涵蓋指定關鍵字 

 

鄰近搜尋指令 Proximity Operators 
• Next 兩個相鄰關鍵字依指定順序排列 

• Near 兩個關鍵字無須依指定順序排列 

 

其它搜尋指令 
• 通用字元 * 可加在單字的左右側，用來搜尋不
完整單字 (例如 cataly* 可找到 catalyst, 

catalysis 等) 

• 括弧 () 優先運算括弧內指令 

• 空格 = AND 

•  ; = OR 

• - 連接詞彙 (例如 low-density) 
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乙烯裂解廠 

小分子化合物文獻搜尋結果 
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Reaxys 共支援 9 種繪圖軟體，包含常用的 Chemdraw, Accelrys, Marvinsketch 等 

繪圖軟體 – Marvin JS 

• 豐富的功能協助您搜尋各種衍生物
與反應類型 

– 限定特定位置的鍵結、原子、或官
能基種類，並具備多種彈性選項 

– R-group 功能  

– Substitution 限定特定原子是否接
上官能基或接上鍵結的數量 

– Position variation bond 限定指定
鍵結或官能基可能連接的多個位置 

• 無須 Java 支援 

• 可從 ChemDraw 複製貼上 

• 繪製完畢的結構可存成去背圖檔，
並可調整檔案大小 

 

原廠線上教學短片 

https://docs.chemaxon.com/displa

y/docs/Video+Tutorials+JS 

https://www.youtube.com/watch?v=46b3KXG0gxQ
https://docs.chemaxon.com/display/docs/Video+Tutorials+JS
https://docs.chemaxon.com/display/docs/Video+Tutorials+JS
https://docs.chemaxon.com/display/docs/Video+Tutorials+JS
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找到 1205 筆反應 

Reaction 搜尋結果 
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找到 3158 個反應，但官能基的位置可能不同 

若不使用 atom mapping 
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輸入元素成份搜尋合金、陶瓷複合材料 

例如鈦合金 Ti-6Al-4V、貴金屬催化劑 Pd/C、 

陶瓷材料Yttria(y2o3)/Zirconia Ceramics (ZrO2) 

 

合金搜尋 

合金成分 合金比例(範圍) 

合金成分比例單位 

是否允許含有其他成分 

Ti 
Al 

V 
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不完整分子式，例如只知道包含 34 個碳，輸入 C34* 

多種分子數量組合，例如 FexOy, X=2,3 Y=2-4 

不同元素比例固定，例如 CnH2n, n=2-4  

分子式搜尋 

28 
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分子式：氧化鋯 ZrO[1-2]  

用途：牙科材料 

分子式搭配其它欄位搜尋 
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搜尋包含34個碳，旋光度=18.2，且萃取自天然物的所有化合物 

物化特性搜尋範例  

搭配分子式搜尋 
C34* 表示此分子含有34個碳，其餘未知 

選擇旋光度  
optical rotatory power (deg) 

選擇 = 輸入 18.2 

新增其它欄位 

天然物來源 
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Reaxys 搜尋結果分析及輸出 

篩選功能：Analysis View 及 28 種 Filter 合成路徑規畫 

分析篩選搜尋結果，並輸出報告與同儕分享討論 

資料庫連結 

多元資料儲存或輸出方式 

檔案格式：E-mail、HTML網頁、PDF 

可儲存：搜尋條件、化合物、反應、文獻、合成路徑 

優點：適合儲存少量資料、操作簡便、格式簡明、保留超連結 

檔案格式：PDF、XML、Word、Excel、電子實驗記錄本、書目資料… 

可儲存：化合物、反應、文獻、合成路徑 

優點：可大量輸出搜尋結果、多種檔案格式可與進階分析軟體相容 

化合物* 

(Substances) 

反應 

(Reactions) 

引用文獻 

(Citations) 
搜尋結果 

• 彙整各種搜尋結果 

• 一鍵 e-mail 分享 

包裝價格資料 
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可儲存 XML 檔案或直接以 e-mail 分享搜尋結果 

Report – 快速比較多種反應式並與同儕分享 
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可使用 autoplan 自動規劃、瀏覽反應條件、產量、包裝價格、並挑選符合需求的路徑輸出成報告 

Report – 儲存並分享規劃好的合成路徑 
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Report – 透過 e-mail 快速分享搜尋結果 

點 Report 查看
儲存資料 

儲存或讀取 

XML 檔 

直接 E-mail  

儲存資料 

E-mail 搜尋問題 

及儲存資料給 Elsevier 

搜尋指令、化合物
數據、反應、合成
路徑、文獻資料皆
可儲存到 Report 
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Export 輸出搜尋文獻至 EndNote 或 Mendeley 

 

選擇檔案格式 

選擇輸出範圍 

輸出檔案 
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新知通報 (My Alerts)：訂閱常用搜尋條件，隨時閱讀最新資料。 

My Alerts – 持續關注特定主題 

36 

輸入名稱 
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短片、應用範例、進階講座、線上測驗 

中文線上學習平台 

• 網址：Taiwan.elsevier.com/reaxyshelp 
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臺灣官網 http://taiwan.elsevier.com 

中文線上資源 

 

https://www.facebook.com/ReaxysClub


Thank You! 


