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Welcome to Reaxys 核心功能 核心內容

歡迎來到 Reaxys
化學數據與 AI 加速研發

企業級隱私與安全

您在 Reaxys 中的所有操作均為私密、安全

且經過加密。您的提示詞絕不會被儲存或用

於訓練任何大型語言模型。

了解更多關於 Elsevier 如何確保在每一個步

驟中保障隱私與安全的資訊。

隨時掌握 Reaxys 最新動態

發布說明說明

2026路線圖

立即前往 Reaxys

Reaxys 是一個綜合性的化學資料庫與化學搜尋

引擎，整合了超過十億個涵蓋化合物、反應式、

文件、專利及生物活性等領域的化學數據。

探索化學、規劃合成路線並驗證跨領域的證據，

包括：

• 產業：製藥、生物技術、合同研究組織 (CRO)

和合同開發與製造組織 (CDMO)、化學品與材

料、能源、工程與技術。

• 學術與政府：大學、政府機構、研究所及實驗

室。

可信賴的數據、技術與專業知識，支

持化學研究

Data Technology

Expertise
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https://www.elsevier.com/about/responsible-ai/ai-use-faq
https://www.elsevier.com/about/responsible-ai/ai-use-faq
https://www.elsevier.com/about/responsible-ai
https://www.elsevier.com/about/responsible-ai
https://www.elsevier.com/about/responsible-ai
https://www.elsevier.com/about/responsible-ai
https://www.elsevier.com/about/responsible-ai
https://www.elsevier.com/about/responsible-ai
https://www.elsevier.support/reaxys/release-notes
https://www.elsevier.support/reaxys/release-notes
https://www.elsevier.com/promotions/2026-roadmaps-pbt
https://www.elsevier.com/promotions/2026-roadmaps-pbt
https://www.reaxys.com/


Reaxys 全方位 (RAE) 版與 Reaxys 基本 (Basic) 版差異
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• 有機、無機、有機金屬物理
化學特性、實驗量測數據，
保留文獻出

• 反應式、產率、試劑與催化
劑，保留詳細文獻出處

• 化學研究、藥物開發最快、
最詳盡的專利收集與專利空
間中文譯本

• 獨家商用材料資料庫

Reaxys Basic Edition

Reaxys RAE 全方位
Reaxys 

Basic

Retrosynthesis 

AI

Targets & 

Bioactivities

神經網路 (Neural network) 訓
練的逆合成 AI 引擎，10 分鐘
預測創新分子的合成路徑，讓
研究人員與學生學會與 AI 工
具協作。

全世界最大的生物活性數據庫，
加速藥物開發，索引專利與文
獻中藥物靶點、臨床(前)試驗
的關鍵安全性與有效性數據。



Reaxys Academic Edition
涵蓋的範圍

Reaxys 是最大型收錄經實驗驗證
（非計算）之物質性質與反應數
據的資料庫，以化學為組織原則
呈現。
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Bibliographic 

Database

>121m records

(from 19k+ journals)

Patent Database

105 patent offices in 

170 patent classes

Substance Database

>350m substances

Chemical 

Reaction 

Database

71m reactions

Property Database

>500m experimental 

properties in >500 fields 

in >130 subject areas

Target Database

43k targets

Predictive 

Retrosynthesis

AI based

Reaxys AI 

Search

AI based



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 全國授權本連線說明

• 連線網址：www.reaxys.com

• 登入帳號：自 2025 年月起，服務採雙認證模式連線，使用者需於學校機構授權網路範圍，以學
校Email自行註冊Reaxys帳號，登入帳號以連線。

請確認位於校內或機構
網路範圍

請使用機構 Email、目前
不支援免費信箱帳號。

新用戶註冊

台灣大多數學校並
不支援機構登入，
請嘗試上述雙認證
連線。

Elsevier 旗下 ScienceDirect、Scopus 、Embase 等
資料庫帳號與 Reaxys 互通，若您曾申請過相關帳號，
可點擊忘記密碼重新找回帳號。

http://www.reaxys.com/


檢索介面介紹
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1

Quick search: 使用關鍵字，
結構或自然語言搜尋，產出 AI 

摘要。

2

Query builder: 結構式、物理
性質等方面的布林邏輯加成檢
索。對搜尋歷史進行加成檢索

3
Results: 搜尋結果。對資訊進
行優先排序

4
Retrosynthesis: 逆向合成路
線搜尋

5 搜尋欄位: 可用自然語言搜尋

6 批次導入結構進行搜尋

7 繪出結構或反應是搜尋

8

• 搜尋紀錄

• 新知通報

• 客戶支援中心



核心功能
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Welcome to Reaxys 核心功能 核心內容
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Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

自然語言搜尋

Quick Search 中的 AI 驅動自然語言搜尋與摘要。

NLQ 理解結合關鍵字邏輯來檢索並排序文件。符合條件的搜尋

會從最高排名的多達 20 份文件的標題與摘要中生成引用摘要。

搜尋結果

排序後的文件結果引用摘要行內引用➔ 參考預覽➔ 摘要／全文

適用情境

• 快速篩選主題

• 深入閱讀前的證據初篩

• 建立引用起點資料集

驗證資料來源

• 開啟行內引用➔參考預覽➔摘要／全文

• 驗證後篩選（篩選器會改變文件集，可能隱藏摘要）

注意

• 摘要僅出現在符合條件的 Quick Search 文件搜尋中，不適用

於結構化或混合查詢，或查詢建構器搜尋。
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Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

索引關鍵字搜尋

使用索引欄位與實體擷取進行高精度搜尋。關鍵字邏輯匹配索引

的元資料及擷取的化學術語。結果以結構化集合形式呈現（文件、

物質、反應、商業物質），並在可用時提供相關標的與生物活性

證據的連結。

搜尋結果

• 依查詢類型結構化結果集

• 篩選（限制/排除）與排序功能

• 連結紀錄及證據對象

適用情境

• 搜尋精確詞彙及已知實體

• 標識符密集的查詢（名稱、專利及 CAS 編號）

• 受控回溯及可重現的檢索

驗證資料來源

• 使用篩選器，然後開啟連結的記錄與資料來源

• 使用「查詢建構器中的編輯」來明確設定欄位邏輯
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Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

繪製結構/反應式

使用 Marvin JS 或 ChemDraw JS 工具繪製結構或反應進行化學原生檢索。

Reaxys 可透過精確匹配、子結構匹配或相似性匹配，並將結果連結至反應、

文件（包括專利）、目標與生物活性證據（如有），以及商業可得性。

搜尋結果

• 連結至證據的物質和反應結果集

• 連結至文件（包括專利）、目標與生物活性證據及商業可得性的樞紐連結

• 篩選和排序功能以篩選候選項目

適用情境

• 類比與架構探索

• 反應模式與條件探索

• 使用可用性訊號進行製造或購買決策

驗證資料來源

• 開啟連結的反應步驟/條件及來源記錄

• 根據性質與證據驗證相似性匹配
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Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

Quick Search 是開始 Reaxys 搜尋的最快方法。選擇查詢類型，
然後執行文字或結構搜尋，以獲得可排序的結果，也可以進一步篩
選並匯出。

搜尋流程

1. 從上方選單選擇 Quick Search。

2. 匯入已保存的查詢：重新載入已保存的搜尋。

3. 輸入自然語言查詢、關鍵字（例如 CAS 和專利號碼）。

4. 結構式搜尋：使用繪圖工具繪製或貼上化學結構或反應。
Reaxys 支援 Marvin JS 和 ChemDraw。

5. 執行搜尋: 快速搜尋支援物質、反應和文件搜尋。符合條件的
文件搜尋啟用時，可能會顯示引用摘要。

1

2
3

4

5
進階用戶技巧：結合文字詞彙與結構，然後依溶
劑或產率篩選，以快速收斂。這樣可以減少雜訊，
同時提升您匯出分析的資料集品質。
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Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

AI 摘要: 混合檢索（語義 + 關鍵詞）對最相關的論文/專利進行排序。
從最多20 個結果的標題和摘要生成結構化摘要，並附有可追溯的引
用來源。

搜尋流程

1. 輸入自然語言問題（或關鍵字）以開始快速搜尋的文件搜尋。

2. 在結果預覽頁面，選擇標示為「Includes Summary AI」的結果
集，然後點擊 View Results ➔ Summary AI。

1

2
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Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

驗證（可追溯至來源）：閱讀摘要，然後點擊編號引用➔打開
Reference Preview ➔跳轉至文件詳情 / 摘要 / 完整文本進行驗證➔

匯出。

注意：應用篩選條件會改變文件集，可能會隱藏摘要。返回原始未篩
選結果以恢復摘要。

2

資料來源

進階用戶技巧：先用日常語言來界定主題範圍，
然後使用關鍵詞來提高精確度。透過在結果列表
視圖中打開引用的文件來驗證陳述。所有用戶互
動均為私密，且不會將數據用於訓練外部模型。
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Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

實際操作練習題
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Quick search 快速搜尋
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結構編輯器允許您繪製、貼上或生成分子或反應式，以化學結構搜
索。將結構轉換為查詢，以檢索匹配的物質或反應，供審查和導出。

搜尋流程

1. 選擇結構編輯器：選擇 MarvinJS 或 ChemDrawJS（預設值：建
議使用 MarvinJS）。

2. 從名稱輸入結構名稱：輸入化學名稱、CAS-RN、InChIKey 或
SMILES，自動生成結構（見 2a）。

3. 繪製結構：使用繪圖工具創建或修改您的結構或反應。

詳細說明：How to create a Structure Drawing in 

Reaxys

1

2

3

3

2a

https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/14387/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/14387/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/14387/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/14387/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/14387/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/14387/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/14387/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/14387/supporthub/reaxys/
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Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

搜尋流程

4. 應用搜尋修改：選擇互變異構體、立體構型、同位素或自由基來
擴展搜尋範圍。

5. Transfer to Query：點擊「轉移至查詢」以將結構加入搜尋並
優化搜尋參數。

6. 從名稱建立結構：使用結構範本產生精確或部分匹配。

4

進階用戶技巧：從名稱或識別碼生成結構，然後
在 Transfer to Query 之前進行審核。

5
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Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

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。
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Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

結構編輯器搜尋選項 • As drawn: 按照繪製的結構
• As substructure: 部分結構

• On all atoms: 搜索所有原子的子結構
• On heteroatoms: 只在雜園子上進行結構

搜索
• Similar: 類似的化合物與反應 

• Tautomers: 同分異構體
• Stereo: 立體異構體
• Additional ring closures: 額外的環形閉合
• Related Markush: 相關的 Markush 資料
• Salts: 鹽類
• Mixtures: 混合物
• Isotopes: 同位素
• Charges: 帶電分子
• Radicals: 自由基
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實際操作練習題
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Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

結果預覽顯示查詢、返回的類別以及頂級結果的預覽。打開「View 

Results」以篩選、檢查關聯數據，並僅導出所需的數據集。

搜尋流程

1. 查詢顯示：查看您執行的查詢，包括文字條件及任何結構指示。

2. 新建或編輯：選擇「New」開始新的搜尋，或選擇「Edit query」
修改當前查詢。

3. 結果：查看返回的結果類型，例如文件、化合物、目標或商業化合
物。

4. 預覽結果：快速預覽特定結果類型的熱門項目。

5. 查看結果：打開完整結果列表，進行篩選、匯出及詳細審查。

進階用戶技巧：在範圍界定主題時，請先從文獻開始。
如果顯示摘要，請先閱讀摘要以了解概況，然後通過
打開引用的參考資料來驗證關鍵陳述。當需要字段級
精確度時，請使用「Query Builder」功能。

1 2

3

4
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搜尋預覽結果分類

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
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結果頁面是您使用篩選工具、排序和列選項來聚焦搜尋。打開連結
的化合物、反應式、藥物靶點和文獻，然後匯出乾淨的資料集。

搜尋流程

1. 結果內容：查看當前類別和資料庫的結果集及數量

2. 篩選面板：使用篩選條件句交結果。使用「限制於」或「排除」
來包含或移除符合條件的結果。

3. 結構縮圖：預覽結果列表中每個的結構。

4. 變更資料庫範圍：使用下拉選單切換 Reaxys 及其他資料庫。

5. 結果工具：當有提供時，使用頁內工具，如結果內搜索、網格視
圖或生物活性可視化。

1

2

4

3

5
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搜尋流程

6. 排序選單：使用類別特定的標準對結果進行排序。

7. 列選項選單：開啟項目層級操作，例如尋找相似項目、將
結構複製至查詢、複製 SMILES、用作過濾器或在資料庫
中開啟。

8. 資料連結捷徑：從結果跳轉至連結的資料，如製備方法、
反應式、藥物靶點或文件。

87

6

進階用戶技巧：先從廣泛範圍開始，然後逐漸縮
小。使用「限制於」來聚焦最相關的結果，並使
用「排除」來移除不需要的類別。在匯出之前，
打開連結的反應、目標或文件以驗證證據。
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篩選工具會根據每種類型的結果進行調整，讓您能夠根據
重要欄位進行篩選。物質專注於屬性，商業物質則關注供
應商資料，而反應則著重於條件和實驗細節。

篩選工具

化合物結果：依據結構、分子量、pH值、可得性、發表
年份及專利受讓人進行篩選。

1. 商業物質結果：依據供應商、庫存、價格、純度、所
在地及包裝尺寸進行篩選。

2. 反應式：依據條件、試劑、催化劑及溶劑進行篩選；
切換單步反應或實驗程序。

1 2 3
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進階用戶技巧：先使用「限制條件」
和「排除條件」，然後再添加一個高
影響力的化學過濾器。

篩選工具

1. 藥物靶點結果：根據物種、目標類型、測量和參數等
目標屬性進行篩選。

2. 文獻結果：根據出版年份和文件類型進行篩選，並依
據書目、專利及化學領域如專利局、索引詞和物質類
別進行細化。

1 2
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生物活性視覺圖: 在一個視圖中比較不同物質
和目標的生物活性。可視化生物活性輪廓，以
評估結構–活性關係（SAR）、效力及目標選
擇性。矩陣顯示各物質和目標的標準化 pX值。

使用匯出、設定、導航器及圖例來調整視圖並
提取 pX數據，以便分析和報告。

搜尋流程

1. 使用匯出、設定、導覽器和圖例來配置視
圖並匯出 pX 值。

2. 使用導覽器面板在大型矩陣中移動。

3. 將滑鼠懸停在物質或目標上，以查看結構
和識別碼。

1

2

3

https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/29079/supporthub/reaxys/kw/px/?utm_campaign=zoomin&utm_term=usersnoneng&dgcid=RN_CM_Program_400010231&dgcid=RN_CM_Program_400010231&utm_campaign=RN_CM_Program_400010231&utm_medium=email&utm_dgroup&utm_acid=283834242&utm_source=AC&utm_in=DM567214
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/29079/supporthub/reaxys/kw/px/?utm_campaign=zoomin&utm_term=usersnoneng&dgcid=RN_CM_Program_400010231&dgcid=RN_CM_Program_400010231&utm_campaign=RN_CM_Program_400010231&utm_medium=email&utm_dgroup&utm_acid=283834242&utm_source=AC&utm_in=DM567214
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生物活性視覺化分析篩選工具

以次結構篩選

pX值篩選

實驗數值類型 (IC50；Quantatative；Cmax、Tmax)

蛋白靶點

蛋白靶點物種

蛋白靶點類型 (野生型；突變型)

生物活性效益

文獻類型

發表年份

化合物作用機轉

分子量篩選

目前專利授予者
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匯出流程

1. 從結果中開啟匯出視窗：訪問匯出選項。

2. 選擇格式：挑選檔案格式。

3. 定義範圍：匯出所有結果、選取結果或自訂範圍。

4. 選擇要匯出的資料：全選資料、僅 ID、僅命中或特
定欄位。

5. 其他選項：包含結構或描述以豐富報告內容。

6. 開始匯出：點擊匯出以啟動，隨時可取消。

1

2

4

3

5

6



Welcome to Reaxys 核心功能 核心內容

Quick search 快速搜尋

選擇搜尋模式 總覽 AI 強化文獻探索與摘要 結構編輯器 搜尋結果 匯出及搜尋紀錄 建立及管理新知通報 個人化設定

搜尋記錄

1. 歷史標籤：點擊歷史以訪問最近的和已保存的搜尋。

2. 最近查詢：顯示您當前會話中的查詢和操作。

3. 已保存的查詢：顯示先前會話中保存的查詢（參見
插圖E）。

4. 編輯和重用：點擊編輯查詢、保存、提醒或查看以
修改或重用最近的搜尋。

5. 已保存查詢選項：從已保存列表中編輯、重新命名
或刪除查詢。

1

2

4

3

進階用戶技巧：將關鍵查詢保存以便
快速調用，減少重複操作並提升研究
效率。

5
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建立新知通報

1. 從結果預覽或歷史記錄中點擊建立通報。

2. 輸入通報名稱以組織主題（例如，分子、競爭對手、
專案）。

3. 新增收件人：您的電子郵件會自動加入；如有需要，
可加入其他人。

4. 設定頻率/時間：選擇每週、雙週、每月或資料庫更
新後發送。

5. 設定觸發條件：在文件更新或首次出現時觸發通報。
（可選：排除結果為零的通報）

6. 自訂通報內容：選擇資料來源（例如 Reaxys）及
包含項目（標題、摘要、命中詳情）。進階通報請
先使用查詢建構器。

7. 啟用通報：點擊建立以完成設定並接收通知。

1

2

4

3
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管理新知通報

1. 點擊主導覽列中的「Alert」以檢視及管理您已儲存
的警示。

2. Alerts 依照最新到最舊的順序顯示，包含查詢類型
（化合物、反應式、藥物靶點、文獻、商業化合
物）、建立日期、資料庫及通知名稱的詳細資訊。

3. 先前結果：使用下拉選單中的結果來檢視警示的早
期版本，方便識別新增內容。

4. 編輯設定，例如名稱和頻率。若要更改查詢，請在
查詢建構器中修改，然後建立新的通知。

進階用戶技巧：根據研究需求設定提醒頻
率－每週接收最新消息，每月掌握趨勢
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1

2

1. 登入 Reaxys: 點擊您的名字或人物圖示登入，然後
選擇「個人檔案」。

2. 點擊「Account」以編輯用戶名、電子郵件和密碼。
進入「偏好設定」以調整查詢設定。

個人設定可調整 Reaxys 預設值，以符合您的搜尋方式、
規劃路徑及結果顯示。設定您的結構編輯器、自動規劃
限制及結果顯示，讓使用過程保持一致。
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2

1. 在結構編輯器中，選擇 MarvinJS 或
ChemDrawJS 作為您偏好的編輯器，並修改相
關設定（例如：包含/排除互變異構體、鹽類）。

2. 在逆合成設定中，選擇自動生成的計劃數量及
最大步驟數。

3. 選擇每頁顯示的結果數量。

進階用戶技巧：設定您偏好的結
構編輯器和異構體設定一次，然
後在各個專案中保持一致，這樣
比較和匯出時才能保持一致性。

個人設定可調整 Reaxys 預設值，以符合您的搜尋方
式、規劃路徑及結果顯示。設定您的結構編輯器、自
動規劃限制及結果顯示，讓使用過程保持一致。

1
3
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2
搜尋流程

1. 開啟查詢建構器：從頂部導航啟動或使用編
輯查詢來自訂您的搜尋。

2. 拖放新增欄位：結合化學、生物及專利欄位
（例如：熔點、CAS 編號、專利受讓人）。

3. 結合科學與知識產權數據：尋找具有已知合
成路徑且未被競爭對手申請專利的高效化合
物。

進階用戶技巧：結合當前專利受
讓人與生物活性及合成領域，以
尋找具效力且可合成的候選物，
並及早篩選所有權。

Query Builder 透過拖放欄位和布林邏輯，建
立精確的多參數搜尋。結合化學、生物活性及
專利欄位，鎖定您所需的紀錄並重複使用查詢。

1

3

總覽 分析專利擁有權
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搜尋流程

4. 儲存、重複使用及設定提醒：儲存查詢以供日
後使用，並針對新資料（物質、反應、專利）
設定提醒。

5. 布林邏輯及其他運算子：使用AND、OR、
NOT，以及鄰近、文字和比較運算子，來擴
大、縮小或限定您的查詢——非常適合精煉結
構活性關係（SAR）或專利篩選。

進階用戶技巧：結合目前專利受
讓人、生物活性及合成領域，加
速發現具高效力且可合成的化合
物，這些化合物未被專利申請，
幫助您開啟嶄新且具創新潛力的
機會。

5

4

總覽 分析專利擁有權

選擇反應式、藥物靶點、物質或文獻搜索
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總覽 實際操作練習題

實際操作練習題
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Retrosynthesis 逆合成

Published & Predicted 發表及預測逆合成 分析結果

搜尋流程

1. 前往逆合成頁面，繪製或匯入您感興趣的
化合物。

2. 設定已發表合成路徑的搜尋參數。此功能
適用於所有擁有 Reaxys 帳號的使用者。

3. 如果您的機構有權限使用預測逆合成模組，
您還會看到選擇「預測路徑」的選項。

4. 點擊『Synthesize』：根據您的結構執行
查詢，以生成可用的逆合成路徑。

已發表的逆合成法尋找與 Reaxys 反應證據相
關的文獻路徑。可繪製一種物質並運行合成，
以逐步比較路徑、條件和引用來源。

1

3

2

4
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Published & Predicted 發表及預測逆合成 分析結果

如何調整逆合成分析參數 Predicted

基本設定
• Length of routes:

生成的路線的最大數目

• Ignore stereochemistry:

忽視立體化學選擇性

• Only regioselective reactions:

只選立體化學選擇性

• Reaxys Commercial Substance:

合成材料最長運送時間
合成材料價格上限

• Processing time:

AI 計算時間 (Standard 約 10 分鐘)若
分子較複雜 Extended 設置可長達30
分鐘，但有更高機會找出更多路徑

中間產物

• Include substructures: 可要求AI一定
要採用某個化合物作為中間產物

• Exclude substructures*: 可要求AI避
免某個化合物作為中間產物
*(本功能需將結構預先轉換成 SMILES

格式，操作方法見下頁)
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Published & Predicted 發表及預測逆合成 分析結果

將中間產物結構轉為 SMILES 格式

用 Marvin JS 繪製想要轉
換成 SMILES 的結構

選擇 SMILES 格式

點擊儲存

1

呈現的字串為SMILES格式，可反白複製

2

3

4
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Published & Predicted 發表及預測逆合成 分析結果

如何調整逆合成分析參數 Published

• Length & depth of synthesis plans: 

生成的路線的最大數目

• Branches per step: 線上的最大分支數量

• Max. number of step: 最大的步驟數

• Stop searching if building block is commercially available:

當歸因於一種商業化的化合物 時將停止分析 →建議關閉（因為
大分子有販售）

• Assumed yield for reactions without a given yield: 

設定各反應的允許產量
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Published & Predicted 發表及預測逆合成 分析結果

如何更精準地控制 AI 的合成規劃策略

不使用 Atom lock 標記

目標分子需繪製完整，不使用
Generics group，例用 “ALT” 來代
表 Akyl group

Make/Break 工具: 每個目標分子
可在一個鍵上標示Make/Break，
該鍵將被優先打斷，主導合成規
劃策略

Protect (No change) 工具:每個
目標分子可有數個鍵標示Protect，
該鍵將被保留於整個合成計畫，
影響合成規劃策略
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Retrosynthesis 逆合成

Published & Predicted 發表及預測逆合成 分析結果

搜尋流程

5. 逆合成計劃已新增至您的專案頁面：需登入以
儲存、重新訪問或追蹤逆合成工作流程的進展。

6. 分析合成路徑：在結構化且互動的視圖中檢視
完整的反應步驟、中間體及實驗條件。

進階用戶技巧：使用已發表的路
線來進行經文獻驗證的合成路徑。
遇到合成瓶頸嗎？試試預測路線
（需訂閱），探索機器建議的新
穎替代方案。

4

5
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Retrosynthesis 逆合成

Published & Predicted 發表及預測逆合成 分析結果

分析預測逆合成結果

1. 切換已發表與預測的合成路徑：使用導航按鈕
在不同的合成方案間切換。

2. 檢視每個步驟的實驗條件：查看反應產率、溫
度、溶劑及文獻參考資料。

3. 取得實驗操作流程：當可用時，開啟完整操作
流程以便複製或評估反應。

1

2

3
學習資源：預測逆合成簡易操作
指南 - Iktos

https://view.highspot.com/viewer/5505e55ec2577fcaade0f44363a75cbf#1
https://view.highspot.com/viewer/5505e55ec2577fcaade0f44363a75cbf#1
https://view.highspot.com/viewer/5505e55ec2577fcaade0f44363a75cbf#1
https://view.highspot.com/viewer/5505e55ec2577fcaade0f44363a75cbf#1
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Retrosynthesis 逆合成

Published & Predicted 發表及預測逆合成 分析結果

分析預測逆合成結果

4. 切換佈局或使用適合檢視：切換垂直/水平佈
局，並縮放以便更輕鬆查看複雜路徑。

5. 匯出合成路線：下載結構圖和實驗數據，或直
接匯出至 ChemDraw 以便實驗室規劃或協作。

6. 直接在樹狀視圖中查看/輸入多步驟方案，以
更快展開路線。

進階用戶技巧：安插一個反應步
驟，以聚焦並調整路徑以符合您
的特定合成目標。

4

5

6
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Retrosynthesis 逆合成

Published & Predicted 發表及預測逆合成 分析結果

實際操作練習題

查詢 Oseltamivir 已發
表及預測逆合成路徑
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Conditions Navigator 

操作步驟 Workflow 工作流程

1. 繪製您的目標反應。

2. Reaxys 會找出相似的已發表反應。

3. 檢視彙整後的反應條件與佐證資料。

4. 探索官能基行為與相關反應。

1
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Conditions Navigator 

操作步驟 Workflow 工作流程

1. 繪製您的目標反應。

2. Reaxys 會找出相似的已發表反應。

3. 檢視彙整後的反應條件與佐證資料。

4. 探索官能基行為與相關反應。

2
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Conditions Navigator 

操作步驟 Workflow 工作流程

1. 繪製您的目標反應。

2. Reaxys 會找出相似的已發表反應。

3. 檢視彙整後的反應條件與佐證資料。

4. 探索官能基行為與相關反應。

3
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Conditions Navigator 

操作步驟 Workflow 工作流程

1. 繪製您的目標反應。

2. Reaxys 會找出相似的已發表反應。

3. 檢視彙整後的反應條件與佐證資料。

4. 探索官能基行為與相關反應。

2

4
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Conditions Navigator 

操作步驟 Workflow 工作流程

Conditions Navigator 會在 Reaxys 中檢索
相似反應，並以單一直觀的檢視呈現最相
關、具文獻佐證的反應條件。它專為支援
化學家的整個合成工作流程而設計，讓您
在需要時更快、更輕鬆地尋找、比較並選
擇反應條件。

您可在工作流程中的任何合適位置使用
Conditions Navigator：

1. 在 Conditions Navigator 頁籤中繪製目
標反應，以找出相關且具文獻佐證的反
應條件
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Conditions Navigator 

操作步驟 Workflow 工作流程

2. 使用 Conditions 或 Similar Conditions，
從 Reaxys 反應檢索結果中探索並比較
相符反應的反應條件。
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Conditions Navigator 

操作步驟 Workflow 工作流程

3. 在 Retrosynthesis 中使用，於規劃與
優化合成路徑時評估反應條件
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

搜尋流程

1. 從化學結構或名稱輸入開始。

2. 以物理化學性質篩選（例如，logP、
分子量、溶解度）。

3. 切換供應商可用性以進行採購：查
看與物質記錄相關的商業可用性。

4. 探索相關反應、目標和文獻。

5. 匯出或重複使用整理後的資料集。

6. 分析合成路線：在結構化且互動的
視圖中，檢視完整反應步驟、中間
體及實驗條件。

化合物結果顯示經過精選的化合物記錄，
包含關鍵屬性和連結。從名稱或結構開始，
進行篩選，打開相關的反應或文件，並匯
出針對性的資料集。

1

2

3

4

5

6
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

化合物數據詳情

• Preparations: 製備反應
(作為產物)

• Reactions: 包含此化合物
的所有反應

• Targets: 與此化合物有活
性證據的靶點蛋白

• Documents: 參考文獻
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

Bioactivity (all): 生物活性數據介面

• pX 值: 數字越大活性越高

• Value (quant)/Unit: 實驗數值

• Action on target: 作用機制

• Target: 活性蛋白靶點

更多的參數
預設隱藏
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

搜尋流程

1. 繪製或匯入目標分子。

2. 打開反應標籤以探索所有可行的合
成轉化。

3. 根據試劑、催化劑、溶劑、產率和
溫度進行篩選。

4. 依據反應產率或實驗條件進行排名。

5. 匯出路線候選，然後在引用的程序
和條件中驗證可行性。

反應式結果顯示實驗報告的轉化情況，包
括條件、產率及參考文獻。可依試劑、溶
劑、產率及溫度篩選和排序，以選擇可行
的路徑。

1

2

3 45

進階用戶技巧：從產量和關鍵條
件開始，然後開啟實驗程序以確
認範圍，最後再匯出路徑或比較
替代方案。
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

反應式結果篩選工具

結構

產率

試劑，催化劑

溶劑

催化劑類別

溶劑類別

產物的可能性

反應物的可能性

反應類別

文獻種類 (論文，專利)

出版年份

縮小到只有一步反應

可展開查看篩選細項

• 每個篩選細項可以通過點擊展開
• 這些專案按照案件數量的順序進行排序
• 可以透過輸入數位或單位詞來過濾專案
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

搜尋反應式的方法: 繪製

加入反應箭頭
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

搜尋反應式的方法: 繪製

產物: 

箭頭在左

起始物:

箭頭在右

催化劑或溶劑:

箭頭在下
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

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
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

進階反應式檢索: Query builder
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

搜尋流程

1. 進行結構、物質、關鍵字或自然語言查詢

2. 查看文件結果，並閱讀若有提供的 AI 摘
要及相關參考連結

3. 依期刊類型、專利局等進行篩選

注意：文獻包含期刊論文與專利。

跨學科搜尋具體化合物或反應提及的文獻
（包括同行評審文章和專利），而非僅限
關鍵字。

1

2

3
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

搜尋流程

4. 存取全文、摘要、權利要求及索引詞中的
重點化學內容

5. 追溯提取的物質、反應及生物活性資訊

進階用戶技巧：用簡單明瞭的
語言提問，先閱讀摘要以了解
大意，然後透過參考預覽打開
引用的文件及查看摘要或全文
來驗證關鍵主張。

4

5
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

搜尋流程

1. 輸入化合物或關鍵字。

2. 按專利局篩選（例如，EPO、USPTO）。

3. 查看對應的反應或藥物靶點。

4. 匯出為專利報告。

專利結果將專利文件與映射的化學資料連
結，讓您能夠追蹤新穎性和所有權。可依
專利局篩選，並匯出精選資料集以供審查
或報告使用。

進階用戶技巧：挖掘專利資料
庫以揭示化合物和反應，識別
治療宣稱，並比較不同司法管
轄區內的受保護合成路徑。

1

2

3
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

文獻專利搜尋結果篩選工具

出版年份

文獻類型

論文作者

目前隸屬機構

專利發明者

目前專利授予者

專利局

期刊名稱

化合物種類

反應式種類

文獻索引詞統計清單

索引詞化學分類

用常見的化學概念來整理索引詞

以「催化劑表面積」 catalyst surface 

area 的文獻為例：點擊 View more > 

chemical transformations > reaction 

kinetic > surface area > catalyst surface 

area
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

搜尋流程

1. 輸入結構或化合物名稱。

2. 依生物活性結果篩選（例如 IC50、Ki、
EC50）。

3. 切換靶點類型、靶點分類或物種的篩選條件。

生物活性結果將化合物與目標以及測試結果聯
繫起來，以支持結構活性關係（SAR）和作用
機制（MoA）研究。可根據端點和目標屬性進
行篩選，然後導出表格以便分析或提交。

1

2

3

Watch Target & Bioactivity 

expert tips playlist

https://youtube.com/playlist?list=PLQNGOAAhIKDR7m1EVY9bfYcZeyPBmm0c7&si=MfrVj1QTdEli2xrB
https://youtube.com/playlist?list=PLQNGOAAhIKDR7m1EVY9bfYcZeyPBmm0c7&si=MfrVj1QTdEli2xrB
https://youtube.com/playlist?list=PLQNGOAAhIKDR7m1EVY9bfYcZeyPBmm0c7&si=MfrVj1QTdEli2xrB
https://youtube.com/playlist?list=PLQNGOAAhIKDR7m1EVY9bfYcZeyPBmm0c7&si=MfrVj1QTdEli2xrB
https://youtube.com/playlist?list=PLQNGOAAhIKDR7m1EVY9bfYcZeyPBmm0c7&si=MfrVj1QTdEli2xrB
https://youtube.com/playlist?list=PLQNGOAAhIKDR7m1EVY9bfYcZeyPBmm0c7&si=MfrVj1QTdEli2xrB
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化合物 反應式 文獻 專利 生物活性

搜尋流程

4. 瀏覽相關的靶點、化合物及文件連結。

5. 匯出生物活性表格，用於結構活性關係
（SAR）、驗證或提交。

進階用戶技巧：挖掘專利資料
庫以揭示化合物和反應，識別
治療宣稱，並比較不同司法管
轄區內的受保護合成路徑。

5

4



線上自我學習
及用戶資源
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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Reaxys 用戶資源

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/lszdn98gf9/16527-511736_16527-511736-1-0
https://elsevier.widen.net/s/rgc6rncrcz/16527-509847_16527-509847-4-0
https://elsevier.widen.net/s/rgc6rncrcz/16527-509847_16527-509847-4-0
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/zcx7pmrj56/16527-509813_16527-509813-2-0
https://elsevier.widen.net/s/zcx7pmrj56/16527-509813_16527-509813-2-0
https://elsevier.widen.net/s/zcx7pmrj56/16527-509813_16527-509813-2-0
https://elsevier.widen.net/s/zcx7pmrj56/16527-509813_16527-509813-2-0
https://elsevier.widen.net/s/zcx7pmrj56/16527-509813_16527-509813-2-0
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/7fvvjmn52j/16527-509824_16527-509824-1-0
https://elsevier.widen.net/s/7fvvjmn52j/16527-509824_16527-509824-1-0
https://elsevier.widen.net/s/7fvvjmn52j/16527-509824_16527-509824-1-0
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/7hfnmfrm2s/download-492630
https://elsevier.widen.net/s/7hfnmfrm2s/download-492630
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/52tq9ccmxq/16527-496036_16527-496036-1-0
https://elsevier.widen.net/s/52tq9ccmxq/16527-496036_16527-496036-1-0
https://elsevier.widen.net/s/52tq9ccmxq/16527-496036_16527-496036-1-0
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://elsevier.widen.net/s/2fj6f8nrx6/16527-494959_16527-494959-1-0
https://supportcontent.elsevier.com/RightNow%20Next%20Gen/Reaxys/ReaxysQuickReferenceGuide2021_updated30Sept2021.pdf
https://supportcontent.elsevier.com/RightNow%20Next%20Gen/Reaxys/RMC%20Heatmap%20Quick%20Start%20Guide%2006-02-17.pdf
https://service.elsevier.com/app/home/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/home/supporthub/reaxys/
https://view.highspot.com/viewer/b45b2a4c19952d0fb348bdadf5b5502a
https://view.highspot.com/viewer/b45b2a4c19952d0fb348bdadf5b5502a


Reaxys 用戶資源
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