
Reaxys系列之

事实型实验数据的运用与物质检索
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• 常见的与物质物质检索有关的困难案例

• Reaxys中的解决方案

▪ Reaxys中的Query Builder检索模式

▪ Reaxys中的困难案例解决方案

▪ Reaxys中的更多与性质检索有关技巧

• Reaxys物质检索小结

提纲



|   3

• 检索要求：

▪ 如何快速获得物质的溶解度

▪ 氯化钾在乙醇中的，20 ℃， 25 ℃， 30 ℃下的溶解度

Case Study 1：“特定溶剂”下物质溶解度的查询
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• 检索要求

▪ 乙烯衍生物，不能成环

▪ 具备机械性能报道，尤其是涉及“弹性性能”报道的化合物

Case Study 2：具备“特殊性能”的物质检索



|   5

• 检索可用于立体选择性催化的含Fe的，或者含镧系金属的催化剂

Case Study 3：“特定研究领域”的催化剂选择
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• 常见的情况

▪ 知道是天然产物

▪ 分子量348.456

▪ 从谱图上可以看到一些明显的片段结构

▪ 有多组谱图的数据

Case Study 4：如何利用数据进行化合物解谱
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• 常见的与物质物质检索有关的困难案例

• Reaxys中的解决方案

▪ Reaxys中的Query Builder检索模式

▪ Reaxys中的困难案例解决方案

▪ Reaxys中的更多与性质检索有关技巧

• Reaxys物质检索小结

提纲



• www.reaxys.com
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Reaxys的界面

Quick Search Query Builder
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Reaxys的检索方式—Quick Search

Quick Search中可以使用的方式：

1. 物质名称， Gefitinib

2. 反应名称， Wittig Reaction

3. 物质理化性质， Solubility of Gefitinib

4. 物质的谱图， NMR of Gefitinib 

5. 分子式， C22H24ClFN4O3

6. 反应类型， Substitution

7. 关键词， Immunology Oncology

8. 反应结构，物质结构
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Reaxys的检索方式—Query Builder

Query Builder模块下，Fields中可以选择不同类型的字段进行自由组合检索
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Reaxys中的字段检索

Tips:

Reaxys提供8种不同的分类，每

种分类中拥有和这种分类相关的
多种字段，可以依据这些字段自
由组合进行检索
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Reaxys检索方式—Query Builder Forms

Query Builder模块下，Forms中Reaxys和RMC的预设模块检索
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Reaxys Form中的预设模块

反应结构

反应收率

反应溶剂

试剂催化剂

反应时间

反应温度

反应压力

反应类型
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• 常见的与物质物质检索有关的困难案例

• Reaxys中的解决方案

▪ Reaxys中的Query Builder检索模式

▪ Reaxys中的困难案例解决方案

▪ Reaxys中的更多与性质检索有关技巧

• Reaxys物质检索小结

提纲



• 快速的案例

• 检索具体化合物的溶解性数据（Gefitinib）

15

Case Study 1：快速获得物质的理化性质

直接用自然语言在输入，solubility of gefitinib，检索
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Reaxys直接给出结果
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最后的结果

Hit Data直接给出具体的

实验数据，以及检测条
件和全文链接
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Reaxys中的物质理化性质
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Reaxys中的谱图

Tips：
Reaxys直接摘录原文中的NMR谱图描述，并
提供原文中的位置
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Reaxys中的分析文献的获取

Tips:

获得文献后,

可以通过
Reaxys的文

献过滤工具
对文献进行
后处理
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Index Term Reaxys Tree的应用

Reaxys通过Index Term Reaxys Tree的方式，将文献进
行精确分类，帮助大家快速定位所需分析文献。

物理化学分析方法
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物理化学分析方法中的细节性分类

谱图分析方法

分离方法

晶型结构鉴定

热力学分析
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谱图分析方法下面的细节分类

谱图分析方法

Mass

13C NMR

NMR

15N NMR
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• 检索检索氯化钾在乙醇中的溶解度

案例的衍生：理化性质的高级应用

Tips：

1. 手动添加Chemical Name与Solubility的字段
2. 或者利用浏览方式查找
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利用Query Builder创建检索式

• Reaxys中的检索策略

Solubility字段

中输入溶剂，
Chemical 

Name中输入
物质名称即可
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Reaxys直接给出结果
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• 检索要求

▪ 乙烯衍生物，不能成环

▪ 具备“机械性能”报道的化合物

▪ 按照以下的标签顺序进行“理化性质”反推的检索

▪ “弹性性能”在案例衍生中解决

Case Study 2：具备“特殊性能”的物质检索

1

2

3
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Reaxys的理化性质列表
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添加“机械属性”列表与结构属性

Tips：
通过Query Builder将结构和“机械属性”联合起来，点击结构添加“乙烯”
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结构的绘制

Tips：
亚结构检索确保是乙烯衍生物，Additional  Ring  Closure去掉确保不成环。
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最后的检索式
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最后的结果—乙烯的数据

不同文献中报
道的关于“乙
烯”的“机械
属性”

弹性属性

状态方程
维里系数
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最后的结果—衍生物的数据

涉及到“苯乙烯”的摩尔
体积，可压缩性，维里系
数，粘性方面的报道
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• 对于以下的检索，该如何修改

案例衍生—如果特指与“弹性”有关的性能报道
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修改检索条件

注意修改成Contains, 并添加为“弹性”词条。
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最后的结果
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其中一个化合物—理化性质



|   38

其中一个化合物—理化性质
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• 检索可用于立体选择性催化的含Fe的催化剂

Case Study 3：“特定研究领域”的催化剂选择

1

2

3

4

Tips：
• Query Builder是Reaxys中的组合检索模式，该模式可

以自由组合检索条件，实现数据，结构，Key Word的
联合检索

• 按照1，2，3，4的步骤，添加检索条件
• 通过分子式和催化研究模块进行组合检索



|   40

条件的逐渐添加—Catalyst Investigation

逐渐添加Catalyst 

Investigation中的参数
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条件的逐渐添加—MF的添加

可以按照种类进
行选择，过渡态
金属，镧系金属
等
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完成的检索式

物质检索
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最后的结果

Hit Data是命中的关键
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其中一个化合物中的命中记录

Reaxys给出结果的逻辑是，先给答案，再给出支持答案的文献出处。
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• 常见的情况

▪ 知道是天然产物

▪ 分子量348.456

▪ 从谱图上可以看到一些明显的片段结构

▪ 有一组NMR的数据

• 检索策略

▪ Query Builder，添加天然产物选项

▪ 分子量设定为>=348，且<=349，避免一些误差

▪ 有明确结构的时候，可以同时添加结构片段，或在后期进行筛选

▪ 有谱图数据的话，可以直接添加谱图数据（案例衍生中涉及）

▪ Reaxys中Substance Class分析结构

Case Study 4：如何利用数据进行化合物解谱
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• 首先添加天然产物模块

Query Builder检索式的创建

1 2

3

4

Tips：
• 按照1，2，3，4，5的步骤，添加天然产物的检索条件
• 这种模式下检索的化合物，一定是天然产物

5
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• 分子量条件的添加，在1的地方输入分子量，点击两下2，可以看到3

Query Builder检索式的创建

1

2

3
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条件的组合

将两者拖至重
叠，形成一个
Group，且关系
是And, 输入条
件一个是>=348,

一个是<=349

检索物质
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Reaxys的初步检索结果
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其中的一个物质

取自泰国坤敬府，飞龙掌血的根部

罂粟科植物人
血草的地上部
分和根部
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• 如果已经知道结构中存在，或者不存在的片段，可以添加结构定义

如何筛选—利用碎片结构进行筛选

Tips：

定义时需要明确
该苯环是否允许
稠环
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如何筛选—添加的时候可以进行Limit/Exclude操作
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• 在不知道结构的情况下，Reaxys可以帮助分析这些结构中的共性

更多结构上的筛选工具
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Substance Class树状图

官能团分类

Richter分类

环系分类
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Functional Group分类

已有结构中的一
些官能团分类
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Ring Classification

已有结构中的一些环系分类
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案例的衍生1—如何一开始就加入结构片段
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• 分子量348.456

• 天然产物

• NMR的数据：13C NMR (DMSO-d6, 150 MHz) δ 173.5, 157.8, 153.4, 

150.1, 148.1, 145.9, 131.6 ,130.4, 130.2, 129.2, 128.7, 128.1, 127.8, 

120.1 ,96.9, 73.6, 65.6, 50.8, 30.2, 7.8

• 想法：

▪ 既然Reaxys中包含大量的谱图数据，那么能否利用谱图数据直接给出结
构？

• 问题：

▪ 如何解决数据的容差

• 解决方案

▪ 节选部分数据的整数，且小数部分在0.5左右

案例的衍生2—如果有NMR的数据
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• 数据的节选

• 13C NMR (DMSO-d6, 150 MHz) δ 173.5, 157.8, 153.4, 150.1, 148.1, 

145.9, 131.6 ,130.4, 130.2, 129.2, 128.7, 128.1, 127.8, 120.1 ,96.9, 

73.6, 65.6, 50.8, 30.2, 7.8

案例的衍生2—如果有NMR的数据

Tips：

1. 设定谱图数据中，包含，173，153，130，可以将上述的谱图找到，这样就
可以解决容差问题，其实是在寻找包含173.0-173.9的谱图

2. 由于容差问题，不太建议加太多的数据上去

3. 常见做法，选择一个数据，然后检索该数据+-1的范围，如选择173.5.那么可
以考虑检索，172，173，174，这样会有更大的容差范围
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• Query Builder，添加如之前的检索条件如下

案例的衍生2—如果有NMR的数据，如何做

添加NMR的条
件
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NMR条件的设定

Tips：
Original Text中选
择Contains，可以
解决容差问题，
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最后完成的Query Builder

条件1：检索天然产物

条件2：分子量组合，348<=MW<=349

条件3：NMR数据中包含173，即检索
173.0-173.9的数据
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物质检索的结果
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• 常见的与物质物质检索有关的困难案例

• Reaxys中的解决方案

▪ Reaxys中的Query Builder检索模式

▪ Reaxys中的困难案例解决方案

▪ Reaxys中的更多与性质检索有关技巧

• Reaxys物质检索小结

提纲
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化合物的文献定位

这是一篇常见的化学文献，包含：

1. 16页PDF全文
2. 2个Supporting Information的Word

文档，一个是44页，一个37页

已知文献中报道了这个化合物，如何在
上述的97页文档中找到有关这个化合物
的描述？
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Query Builder下的检索方式

添加结构与文
献名称，并检
索物质
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检索到的结果

这个物质在这篇文献中的
所有数据都在Hit Data中
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关键性的标识性数据

21a表示的是这个化合物在文献中
的标识符。可以用21a对上述97页
文档进行搜索，用于化合物定位
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全文和Supporting  Information中的搜索结果

用于文献中化合物信息的快速定位。
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• 常见的与物质物质检索有关的困难案例

• Reaxys中的解决方案

▪ Reaxys中的Query Builder检索模式

▪ Reaxys中的困难案例解决方案

▪ Reaxys中的更多与性质检索有关技巧

• Reaxys物质检索小结

提纲
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• Reaxys将文献和专利中报道的化合物中的关键数据全部抽提出来，有
不同的字段对这些数据进行归类，充分了解这些字段的使用，可以快
速获取关键信息

• Reaxys中的Query Builder可以帮助将不同的检索需求进行各种组合，
帮助从不同角度获取物质信息，充分实现了多角度物质检索的需求

Reaxys物质检索小结



If you have questions feel 
free to reach out 

Scott Wu

p.wu.1@Elsevier.com 


