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Reaxys 化學資料庫使用權限

• Reaxys 化學資料庫

• IP開放，免帳號密碼，無同時上線人數限制

• www.reaxys.com

• 新介面 https://new.reaxys.com

• 可使用 proxy 或 VPN遠端連線，詳情請洽各校圖書館

http://www.reaxys.com/
https://new.reaxys.com/
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本平台支援手機及
平板使用
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提供多種搜尋邏輯，除了關鍵字，可整合結構、分子式、數據等資料逆向搜尋

Elsevier R&D Solution 致力於更快找到答案

當其他資料庫的目標是提供更多

與關鍵字相關的文獻列表

?
?

?
?

更系統性的
分類篩選文獻A

直接摘錄重要資訊
–實驗數據

B

C

資訊爆炸

排序、分類篩選
實驗數據
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新版 Reaxys 三大變化

使用者介面
依據實際使用頻率設計
常用功能一目了然

擴充收錄內容
 16,000種期刊與主要專利局
 5億筆實驗數據摘錄
 281本期刊及專利化學反應全文材料方法
摘錄

自動索引技術與資料庫架構
 先進的全文自動索引技術
 多元搜尋工具，如結構、實驗數值….更多
 表格化整理與超連結串連
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Reaxys 收錄內容

收錄年代

Reaxys (承襲 BeilStein, Gmelin) 

1771 1907 19761823

450種核心期刊 (有機化學、無機化學、有機金屬)

16,000種化學相關領域期刊

主要專利局資料

• 摘錄數據並表格化

• > 5億筆實驗數據資料

• 281本期刊及專利全文材料方法
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直接比較數據資料，節省全文閱讀的時間與經費

自動索引技術 --資料表格化

• 表格中的文字皆可篩選

• 沒有購買全文也可以獲得

• 5億筆實驗數據資料

• 281種期刊及專利的合成材
料方法

450  →  12,000 本期刊
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依據實際使用頻率設計，常用功能一目了然

使用者介面

> 95%使用者
最常使用
關鍵字 + 結構搜尋關鍵字搜尋

Marvin JS 繪圖軟體

進階搜尋
彙整 > 400種搜尋欄位
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自動辨識關鍵字，推薦相關結果，供您預覽及挑選

智慧辨識與預覽功能

自動推薦其他相關結果

自動辨識提供
化合物及物化特性搜尋
結果

預覽搜尋結果
是否符合需求

關鍵字搜尋
支援 AND OR NOT * 等指令

進入Query Builder
修改條件

View Result 
使用 Filter 篩選
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多元搜尋工具 – Query Builder

超過 400 種欄位

• Fields:所有欄位
• Forms: 預設常用欄位
• History: 歷史紀錄

將要用的欄位拖到畫布上

搜尋

常用欄位：
• 結構
• 分子式
• CAS 編號
• 關鍵字

自由結合超過 400種欄位、歷史搜尋紀錄、搜尋指定數值的實驗數據
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開始使用 Reaxys

 找到答案而非堆積如山的待唸文獻

 摘錄更多數據資料、合成方法

 搜尋方法更多元彈性

?
?

?
?

ㄨ
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Presented By

Date

不同領域適用不同搜尋範例：

有機化學、分析方法、複合材料 (合金、陶瓷)與特性、高分子、藥物生物活性數據

Reaxys 搜尋實例與技巧
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大綱

• Quick Search 關鍵字自動辨識

• 自動辨識 –化合物、數據名稱

• 自動辨識 –關鍵字

• 自動辨識 –反應類型

• 搜尋結果

• 合成路徑規劃 (進階)

• 包裝價格查詢

• 查詢合成與分析材料方法「全文」(進階)

• 文獻匯出到 EndNote

• Marvin JS 繪圖軟體

• 基本操作

• 反應搜尋功能 (進階)

• 衍生物相關功能 (進階)

• Query Builder 進階搜尋

• 數據數值範圍搜尋

• 搜尋結果關鍵字限縮 (進階)

• 分子式衍生物搜尋功能 (進階)
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Acrylonitrile Mechanical Property

自動辨識 –化合物 Acrylonitrile
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EPICHLOROHYDRIN

自動辨識 –化合物 Bisphenol A
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文獻列表

自動辨識 –關鍵字 Cyanoacrylate Adhesive, UV curing, 

可依年代、
文獻種類排序

篩選文獻種類
如專利

瀏覽/篩選
相關關鍵字
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自動辨識 –關鍵字 Lubricant Additives

可依年代、
文獻種類排序

篩選文獻種類
如專利

瀏覽/篩選
相關關鍵字
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RING-OPENING POLYMERIZATION

關鍵字自動辨識 --反應類型

自動辨識提供相關反應

預覽搜尋結果
是否符合需求

編輯搜尋條件
使用 Filter 
篩選
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EPOXIDATION

關鍵字自動辨識 --反應類型

自動辨識提供 epoxidation
相關反應

預覽搜尋結果
是否符合需求

編輯搜尋條件

使用 Filter 
篩選
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搜尋結果 –包裝價格查詢

免費供應商網站：
• eMolecures
• Sigma Aldrich
• Labnetwork
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Clopidogrel Synthesis

搜尋結果 –合成方法全文內容 Experimental Procedure
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分析材料方法若放在 Supporting Information 中，可以直接下載

搜尋結果 –分析方法全文內容 Supporting information

Chiral Analysis.
The synthesized clopidogrel (CPG) hydrochloride salts were subjected to chiral analysis on an LC-2000Plus HPLC 
system (Jasco, Tokyo, Japan) with a Chiralpak AD-H column (Daicel, Osaka, Japan) using a standard isocratic program 
for CPG analysis (10-15% i-propanol in n-hexane, 10 min, 1.0 mL/min).1 Racemic CPG (with 50% of each enantiomer) 
was used as reference. 

Supporting information link
http://pubs.acs.org/doi/suppl/10.1021/ml300460t/
suppl_file/ml300460t_si_001.pdf

點選Full Text 
打開 supporting information

獲得重要資訊

http://pubs.acs.org/doi/suppl/10.1021/ml300460t/suppl_file/ml300460t_si_001.pdf
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Clopidogrel Synthesis

搜尋結果 --合成路徑規劃

• 檢視實驗條件
• 隱藏製備方法
• 增加製備方法 (手動/自動)
• 刪除製備方法
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由文獻列表點選 Export，設定檔案格式與輸出範圍

搜尋結果 –文獻匯出到EndNote
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Marvin JS 繪圖軟體 –基本功能

• 無須 JAVA

• 可從 ChemDraw複製貼上

• 輸出成透明背景高解析圖檔

• 基本功能

• 模板、鍵結、元素與週期表

• 選擇、旋轉、移動、縮放

• 2D/3D轉換、氫原子展開

常用結構模板

元素列表
也可用鍵盤輸輸入

框選官能基並設為R-group

R-group attachment

加入→或 + 等符號，或使用 atom mapping 功能

改變元素電荷

橡皮擦

各種鍵結及畫筆

長碳鏈

搜尋特定官能基

加入 Generic group

Generic 元素代號

週期表選擇

剪下
複製
貼上

開啟舊檔
存檔

放大、縮小、全部符合視窗大小、
選擇範圍符合視窗大小

結構 2D 平面化

結構 3D 立體化

3D 立體旋轉視圖

展開/收起氫原子
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DCM, OLED材質由名稱匯入結構

Marvin JS 繪圖軟體 –基本功能
由名稱、CAS編號匯入結構

可再修改

• 精準搜尋
• 衍生物搜尋
• 相似物搜尋



Reaxys |

Marvin JS 繪圖軟體 –反應搜尋功能

反應搜尋功能：
• A+B → C+D
• Atom mapping

最大取代基
數量限制

原子性質設定快捷鍵“.”
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找到 1,235 筆反應

Reaction 搜尋結果
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找到 3,239 個反應，但官能基的位置可能不同

若不使用 atom mapping
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ZDDP Zinc Dithiophosphate潤滑油抗磨添加劑 Anti Wear Additives

Marvin JS 繪圖軟體 –結構衍生物搜尋

自動辨識提供不同相似程度
化合物搜尋結果

自動推薦其他相關結果

完備的衍生物搜尋設定



Reaxys |

REFRACTIVE INDEX

Query Builder 搜尋指定波長範圍高折射率材料

可自由輸入波長範圍

例如：短波紅外線常用遠距通訊區段
1530-1560 nm
近紅外光

750-1400nm

指定折射率範圍
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CdSe的 XRD數據 --原子間距離與角度、空間群、結晶相、晶體體系

QueryBuilder --實驗數據搜尋
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CdSe的 XRD 數據-搜尋結果

QueryBuilder --實驗數據搜尋
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QueryBuilder --實驗數據搜尋

CdSe的 XRD 數據-搜尋結果
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磷光與螢光光譜資料

搜尋單重態與三重態電子轉移數據

也可搜尋 delayed fluorescence
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66 個反應中，工業級大量生產的方法，只有 1種

Query Builder –反應搜尋結果關鍵字限縮 Reaction Basic Index
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未知物鑑定 --由天然物純化出、包含34個碳，旋光度=18.2的所有化合物

QueryBuilder –分子式衍生物搜尋

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

化合物來源為天然物



Reaxys |

搜尋結晶外觀/顏色

QueryBuilder --分子式衍生物搜尋
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未知物鑑定 --搜尋含銀的咖啡色結晶，找到 236種可能化合物

QueryBuilder --分子式衍生物搜尋
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搜尋指定碳數區間的石墨烯 (135種→ 14 種)

活用分子式搜尋與分子量排序

C[1-60] 表示
碳數範圍必須介於 1-60 之間

化合物名稱為
graphene 石墨烯
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Query Builder 搜尋未知比例合金

Ti?Al?V?* 表示此分子含有
未知數量的鈦Ti, 鋁 Al, 釩 V，

並含有其他未知成份

必須含有 Mechanical Properties 數據

例如：拉伸強度 Tensile strength、降
伏點 (彈性極限) yield point
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活用 LINEAR STRUCTURE FORMULA 欄位

搜尋陶瓷複合材料

Y?O? 表示氧化釔種類未限定
*表示混合物比例未知

分子式最後加上 * 表示可能包
含未知成份
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本平台支援手機及
平板使用



Thank You!



附錄
Marvin JS 搜尋小技巧
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NewReaxys new.reaxys.com
中文FB www.facebook.com/ReaxysClub

由 ChemDraw複製結構到MarvinJS
Reaxys結構搜尋 – 匯入與匯出 – 1

Edit → Copy as → SMILES Ctrl + V 貼上

https://new.reaxys.com/
https://www.facebook.com/ReaxysClub
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NewReaxys new.reaxys.com
中文FB www.facebook.com/ReaxysClub

由化合物名稱產生結構
Reaxys結構搜尋 – 匯入與匯出 – 2

化合物名稱
Coumarin

https://youtu.be/Y2sBPaQpt4o

https://new.reaxys.com/
https://www.facebook.com/ReaxysClub
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NewReaxys new.reaxys.com
中文FB www.facebook.com/ReaxysClub

將化學結構存成透明背景的圖檔
Reaxys結構搜尋 – 匯入與匯出 – 3

背景透明的結構圖檔
可在 ppt或海報使用

可調整檔案格式、背景顏色、
圖片大小 (解析度)等參數

https://new.reaxys.com/
https://www.facebook.com/ReaxysClub
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NewReaxys new.reaxys.com
中文FB www.facebook.com/ReaxysClub

儲存可編輯的結構檔 .mrv
Reaxys結構搜尋 – 匯入與匯出 – 4

讀取檔案

匯入舊檔

儲存檔案

支援多種檔案格式，
也可匯入其他繪圖軟體的檔案

https://new.reaxys.com/
https://www.facebook.com/ReaxysClub
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NewReaxys new.reaxys.com
中文FB www.facebook.com/ReaxysClub

不確定鍵結種類，該如何搜尋?
Reaxys結構搜尋 – 衍生物搜尋 – bond property

右鍵選擇鍵結性質

Type更改為any

不確定鍵結種類時，可以用虛線表示
任意鍵結 (如單鍵、雙鍵、其他)，可
以一次找到所有符合條件的化合物

任意形狀選取

https://new.reaxys.com/
https://www.facebook.com/ReaxysClub
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NewReaxys new.reaxys.com
中文FB www.facebook.com/ReaxysClub

不確定鍵結位置，該如何搜尋?
Reaxys結構搜尋 – 衍生物搜尋 – position variation bond

4個灰色標記的原子
任 1個接上甲基
就會被搜尋到

圈選可能接上
取代基的原子

鍵結與官能基種類
可以再調整

https://new.reaxys.com/
https://www.facebook.com/ReaxysClub
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NewReaxys new.reaxys.com
中文FB www.facebook.com/ReaxysClub

在指定位置，搜尋任意官能基
Reaxys結構搜尋 – 衍生物搜尋 – G 代表 any functional group

搜尋結果中 G的位置
可能接上任意官能基

選擇精準搜尋
As drawn

https://new.reaxys.com/
https://www.facebook.com/ReaxysClub
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NewReaxys new.reaxys.com
中文FB www.facebook.com/ReaxysClub

允許取代基
Reaxys結構搜尋 – 衍生物搜尋 – Substitution 最高數量

在綠色原子上
按右鍵

設定取代基最高數量
最大 = 6

搭配精準搜尋 As drawn
可以在指定位置，

指定取代基的最高數量

https://new.reaxys.com/
https://www.facebook.com/ReaxysClub

