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Elsevier Life Science是RELX集团Elsevier旗下的生命科学产品线

RELX Group    全球排名第1的科技和医学信息和分析服务提供商

• FT世界500强企业

• 85%的收入来自数字化
及面对面的商业模式

• 40个国家和地区设有
250个办公室, 客户遍布
180个国家和地区

• 近30000名员工，其中
7000名为技术人员



• 过去二十年， Elsevier Life Science长期以数据服务的形式为国内外的药物研究机构提供药
物研发所需要的科研数据。

Elsevier Life Science一直致力于为全球用户提供科研数据支持



Reaxys是Elsevier Life Science产品线中的化学及相关学科的科研信息平台

6,300万文献  

(Elsevier, ACS, Nature-Springer, Blackwell, Taylor 
and Francis,etc)

105专利机构专利

WPO, USPO, EPO [≈ mid 70´s >] 

PO: JP, KR, CN, TW [2015 >]

38万书的章节

Beilstein, Gmelin,….

16,300 期刊 
(journals, books and patents)

≈ 450 journals + PO
[人工抽提]

Reax
ys

[自动抽提]

Reaxys是基于数据深度提炼与挖掘的化学及相关学科的科研信息平台



Reaxys数据库全面强化----药学相关专利内容

  化合物结构

− 主要专利局

− 170 IPC 分类

   靶点 
− 主要专利局

− 7 IPC 分类

 参考文献

− 105 专利局

− 170 IPC 分类
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Reaxys

5 days

内容+功能扩容：
1. 7个专利局—扩容105个专利局 （同类型覆盖面最广）
2. 专利内容扩容到170种技术领域：全面覆盖小分子，蛋白药，抗体药物，疫苗，医药材料，医疗器械等
3. 改进化合物提取技术(NER+I2S)，尽可能全面抓取小分子化合物, 降低漏检风险
4. 从专利‘发明描述及claim’内容索引专利，可以便捷进行: 靶点，蛋白名，制剂，工艺等专利检索（独有）
5. 从技术领域分类检索专利，专利公开5-7天，自动推送给用户，如: 适应症，结构式描述等技术领域推送（独有）
6. 强化专利分类功能，快速分类专利局，权益人，溯源专利权益变更，溯源家族专利等（独有）



Reaxys—从科学数据到数据科学的跨越

Reaxys是Elsevier旗下Life Science产品线中基于数据深度提炼与挖掘，且可以整合内部与外部化学相关学科科学数据的
信息检索，分析，数据科学应用平台。

Reaxys
内部数据

电子实验
记录本

Building 
Block库

PDF与
Word文档

库存系统
与供应商

结构关联的
活性数据

有版权的
全文文献

检索与分析

用您的内部数据进
行模型加强训练

Enhanced Machine 
Learning Model

Machine Learning 
Model

• Reaxys Prediction RT
• BBB Machine Learning Model
• Off Target Prediction
• ……

外部数据

16300+期刊
105专利机构

文献信息

合成信息
合成数据

结构信息
结构数据

实验物理
化学性质

靶点信息
活性数据

商业数据



实验
过程

化合物性质
数据

一篇全文以及Support 
Information中有大量的数据，
科研人员如果要获取，需要花
费多的时间去阅读全文。

结论
合成线路

• 新的催化剂
• 3+2环化加成
• 区域选择性
• 环保

从一篇常见的药物化学文献看科研工作者的信息数据关注点



Reaxys中的所有数据源自期刊与专利报导

一篇全文以及Support 
Information中有大量的数据，科
研人员如果要获取，需要花费多
的时间去阅读全文。



Reaxys对这篇全文的提炼—概览

Reaxys提炼全文中的：
• 题录，摘要，关键词
• 物质结构，
• 反应Scheme



Reaxys对全文中的合成线路的相关数据提炼

实验过程与条件



Reaxys对全文中的化合物（产物）的相关数据提炼



Reaxys对全文中的化合物（催化剂）的相关数据提炼



Reaxys对全文中的化合物生物活性的提炼(所有活性数据在RMC模块中）



Reaxys将文献中报道的科学数据进行了抽提，归纳，标准化

……



Reaxys从文献中提炼出来的内容

文献记录：

>111 million 
17000+期刊

105专利机构的专利

38万书的章节

化合物记录：

>177 million 
期刊，专利，商品

2022年开始回溯98
家专利机构2000年
以来专利中的物质
及反应

化学反应记录：

>65.0  million 
单步多步反应，同
时提炼文献与专利
中的实验过程

实验性质记录：

> 1.0 Billion 
化合物实验数据，
并提炼实验数据检
测条件

数据更新时间：2024/2/27

生物活性记录：

> 45.6 million数据

> 40,700靶点

> 8.6 million化合物

化合物在不同生物
体内活性数据
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Reaxys的登录界面

• IP范围内，浏览器输入www.Reaxys.com，可以直接进行检索，推荐Chrome，Firefox浏览器，

• 收藏夹收藏的链接建议只收藏www.Reaxys.com
Tips:
1. 账号注册（可选），注册帐号后，可以使用提

醒，结果集保存，结果导出功能（2020.8以
后）

2. Quick Search，快速检索，结构反应检索，或
者输入自然语言，Reaxys智能分析语义进行
检索。

3. Query Builder，组合检索，利用Reaxys中的
各种字段进行组合，实现不同检索需求。

视频介绍：
1. Reaxys主界面：

https://www.bilibili.com/video/BV1T5411L7Ec
2. Quick Search：

https://www.bilibili.com/video/BV1az4y1C7ZL
3. Query Builder：

https://www.bilibili.com/video/BV1UK4y1774Q
4. Reaxys账号注册与应用

https://www.bilibili.com/video/BV1NA41147if

http://www.reaxys.com/
https://www.bilibili.com/video/BV1T5411L7Ec
https://www.bilibili.com/video/BV1az4y1C7ZL
https://www.bilibili.com/video/BV1UK4y1774Q
https://www.bilibili.com/video/BV1NA41147if


Quick Search界面

可以输入关键词，物质名
称，人名反应，以及各类
组合

可以输入具体结构，骨架结构，
通式结构，以及包含上述结构的
反应式进行检索



Reaxys的登录界面-模块检索界面



Reaxys的登录界面-模块检索界面

用模块来构建更有针对性的检索
1. 检索‘微波’‘光照’‘酶催化’‘高压’
2. 检索‘工艺’‘剂型’‘抗体药’专利/文献
3. 检索‘化合物结构改变对IC50影响’



• Cepharanthine Covid-19

Case 1：关键词检索—千金藤素 Covid-19



Reaxys中的检索结果



Reaxys中对于文献检索结果的分析



学科分类

Reaxys中的Index Terms（Reaxys Tree）学科分类



利用树状图进行学科分类

点击箭头展开层级

选择获取或者排除



最后的检索结果

全文链接，如果是OA或者学校已经订购
可以直接打开
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Case 2：Reaxys中化合物理化性质的快速获取

Tips：
快速获取某个化合物溶
解性数据。



Reaxys中的结果

抽提的数据包括具体的数值，
或者相关的文字性描述



Case 3：快速获取化合物的活性数据—Remdesivir

直接输入Remdesivir
进行检索



Reaxys中的结果（含结构分身，盐，混合物等）



Reaxys中生物活性数据



Case 4：骨架化合物活性获取

• 获取包含下面骨架，且在EGFR-T790M上有活性，且有ic50报道的化合物



检索策略的构建

Tips：
手动添加，结构，
Target，Parameter
的字段



条件的输入



最后的结果



查看活性热图关系



Case 5：如何用Reaxys快速筛选对“冠状病毒”有活性的化合物

• 获取文献中报道的对“RNA依赖的RNA聚合酶（RdRp）”有活性报道的化合物

• 希望这些化合物的IC50在um级别

• 视频操作：https://www.bilibili.com/video/bv1pK411G7rX

Tips：
利用Query Builder构
建靶点，检测参数，
以及参数大小的检索
式

https://www.bilibili.com/video/bv1pK411G7rX


Reaxys中的结果

Reaxys直接给出
符合条件的化合
物，大量节省了
科研人员阅读文
献，并查找数据
的时间，可以通
过各自的Hit 
Data查看具体数
据



Reaxys中的结果



利用HeatMap看结构与靶点关系

利用Reaxys中的Heat Map，直接进行查看，靶点，结构，
活性数据之间的关系，并可将活性从高到低进行排序。



一些非常有意思的结构

PX=9.5 PX=9.4

PX=8.0 PX=7.7
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CASE 6：SAR分析与全新化合物设计

• 案例背景：

• 我们知道SCD1缺陷型小鼠可以明显抵抗肥胖及其相关胰岛素抵抗的发生

• SCD有两种亚型，SCD1在脂肪组织中表达，SCD5在大脑中表达

• 因此开发一种有效的SCD1抑制剂以最小限度地抑制SCD5对项目的成功至关重要

• 检索困难点：

• Selectivity Profile需要进行数值的输入，但是在这个案例中没有要求

• 如何获悉哪些片段是有积极或者负面的活性影响的 



获取SCD1[Human]上有活性的化合物

检索策略的构建：
1：Target Name
2：Substance Action on Target



检索条件的输入1

输入SCD1进行靶点的扩展



检索条件的输入2

获取在SCD1上有，inhibitor, Inactivator, 
blocker, antagonist作用的化合物 



物质检索的结果



靶点分析，获取涉及“人”的靶点

选择Acyl-CoA desaturase 1 [human]:Wild，确保与人相关。



相同的步骤获取SCD5[Human]上有活性的化合物



利用Query Builder获取两个结果集的交集



最后的检索结果



Heat Map结果



SAR分析数据

PX

SCD1 8.0 8.0 4.6

SCD5 6.15 7.3 6.3



SAR深度分析

PX

SCD1 6.3 7.1 5.7 7 8

SCD5 7 1 1 7.1 7.5

1：F的对SCD1的影响可能是积极的

2：苯环换成呋喃环对SCD1的影响也是积极的

3：结构中甲基对于靶点的选择性存在积极作用



设计新的结构并合成（该结构Reaxys中不存在）

利用F提高SCD1的活性

利用CH3提高选择性利用呋喃环提高SCD1活性



Case 7：Reaxys中合成计划的制作

• 针对具体的化合物进行合成计划制作

• 需要自行注册账号才可以用这个功能

• 可以直接从物质界面，或者反应界面直接进入，也可以通过Retrosynthesis功能进入

视频操作过程：
https://www.bilibili.com/video/BV1oL411u7yP

https://www.bilibili.com/video/BV1oL411u7yP


从具体物质出发的合成计划制作

AI逆合成预测 编辑条件
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Reaxys中的结构面板



一些常见的功能使用视频

常用功能 视频链接

最基本功能 https://www.bilibili.com/video/BV13i4y177wV

不定位键 https://www.bilibili.com/video/BV1LK411P7nW

通用/缩写官能团 https://www.bilibili.com/video/BV1PV41117J6

原子列表与列表非 https://www.bilibili.com/video/BV1Ay4y1z7a5

R基团定义 https://www.bilibili.com/video/BV1654y1r7be

原子锁定与环锁定 https://www.bilibili.com/video/BV175411V77h

G Group与通用原子 https://www.bilibili.com/video/BV1fy4y1B7LU

原子属性列表 https://www.bilibili.com/video/BV1uD4y1R7K2

盐，自由基，同位素 https://www.bilibili.com/video/BV1Rr4y1c7AL

反应定义基本操作 https://www.bilibili.com/video/BV19r4y1w7Z5

反应条件的定义 https://www.bilibili.com/video/BV1Af4y1q7xk

合成计划的制作 https://www.bilibili.com/video/BV1oL411u7yP

机理性文献查询 https://www.bilibili.com/video/BV1pK4y1E7Qx

基础结构面板使用

基础反应功能使用



Case 5：Reaxys中快速获取化学合成路线

如何最快获取一个目标结构的合成路线

对所画结构
及其衍生物
进行定义

对所画结构
的各种异构
体进行定义

更多功能，
如碎片融合

Ctrl+alt+c



Reaxys中一次性获取所有信息

获取最
后一步
的合成
方法获取合成计划



所有关键信息都会进行归纳整理

所有反应条件，按图归纳
便于比较筛选条件



以文献报道为
基础设计路线

AI设计路线



强大的运算功能，快捷给出不同的合成方案

合成计划

操作步骤

路线图拷贝并粘贴到
Chemdraw



Case 6：Reaxys中最简单的反应定义与筛选

• 检索以下核心结构反应并进行反应筛选操作
• 视频操作过程

• https://www.bilibili.com/video/BV1BT4y1F7vT

原子匹配与原子锁定

https://www.bilibili.com/video/BV1BT4y1F7vT


Reaxys中的结果

Show/Hide Conditions，选择显示/隐藏条件



Reaxys的一条反应的界面

查看条件 寻找相似反应

查看商业来源

查看物质详情

更多与物质相关操作

进行合成计划



Reaxys的筛选操作

Tips:
常见的一些反应筛选工具，
如:收率，催化剂/试剂，溶剂，
文献类型，出版年限等



Reaxys中的一些特殊筛选工具—溶剂分类



Reaxys中的一些特殊筛选工具—催化剂分类



Case 7：结构中有特殊需求的反应定义

• 检索以下反应

• 吡啶环上存在一个硝基，一个卤素，且这两个官能团处于邻位

• 反应过后硝基还原成氨基

• 定义难点：如果确保NO2和卤素处于邻位

视频操作过程：
https://www.bilibili.com/video/BV1si4y177as

https://www.bilibili.com/video/BV1ua4y147q2
https://www.bilibili.com/video/BV1si4y177as


Reaxys中的结构定义



最后的结果

Reaxys将相同scheme的反应全部整合成1条反应，
在同样的反应下列举不同的反应条件。



Case 8：选择性氧化还原脱保护反应的定义

• 结构中两个带Boc的片段，两个片段以任意的形式相接在一个分子中

• 反应过后把其中一个片段的Boc脱掉，但是另外一个Boc不变

视频操作过程：
https://www.bilibili.com/video/BV1Vv411r7Bc

https://www.bilibili.com/video/BV1Vv411r7Bc


Reaxys中的结构定义

Reaxys可以直接设定这
些片段在一个结构中



Reaxys中结果
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Reaxys AI逆合成—基于深度神经网络算法的逆合成模型



Elsevier Life Science逆合成模型的定量评估

Retrosynthesi
s method

% of molecules for 
which a route was 

predicted 

# of molecules for which 
a route was predicted 

using only the indicated 
method

Reaxys 
Predictive 
Retrosynthesi
s

95% 24

AiZynthFinder 54% 2

ASKCOS 64% 0

Qualitative double-blind test carried out with 45 
organic chemists

Quantitative evaluation against other predictive models 
and tools for 100 chEMBL molecules.

Experts chose Reaxys predictive retrosynthesis 
routes 57% of the time versus 43% choosing the 
literature routes



Reaxys AI使用方法(需要有开通权限)
• 针对具体的化合物进行合成计划制作（可以是已知的，也可以是未知的）

• 需要自行注册账号才可以用这个功能

• 全新化合物需要通过Retrosynthesis功能进入
通过结构面板添
加结构



参数设置：概览

设计路线数量和长度

不同方案中相同中间体合成方法重复次数

不同方案中相同中间体原料出现重复次数

预测时长

中间体来源库（文献+商业数据库）

Reaxys-AI设计简洁合理的参数设置，尽可能
高效的获得预测路线

AI模块



参数设置：详细功能设定

1. 预测20条全路线，还是最后一步
2. 多样性设置，相同的步骤最多出现在几条线路中，

相同BB最多出现在几条线路中
3. 时长，15min、30min
4. BB源头的设置



Reaxys AI逆合成后的结果（不同参数设置，结果不一样）

全线路3条

最后一步
17条



一条完整的线路

倒推到原料可购买(或容易获取）且全部提供参考路线条件



Agenda

• Reaxys的底层逻辑和发展方向

− Reaxys及其对于科技文献的提炼

• Reaxys中科研数据的获取和应用场景

− Reaxys中的文献与专利的获取

− Reaxys中物质理化性质的获取，反向应用，可视化分析

− Reaxys中化合物活性数据在先导化合物优化方面的应用

− Reaxys中结构面板与反应数据的获取

− Reaxys中的AI逆合成模块介绍

• Q&A



Reaxys小结

• Reaxys从大量文献中摘取和物质性质相关的所有数据，帮助科研人员获得标准化，规范化，格式
化的物性数据列表及参考文献

• Reaxys中的Query Builder检索帮助科研人员通过简便的方式，获得精准，跨学科的精确答案

• Reaxys中的结构面板，能实现科研人员绝大部分的结构绘制要求，帮助科研人员用最直接的方式
获得相应的物质和反应

• 多种途径的Elsevier Life Science网络社区服务：

− B站：ELS生命科学，提供Elsevier Life Science数据库的使用视频

− 微信群：添加小助手微信号：ELS-LSS，邀请进Elsevier Life Science用户群，最新资料分享以及使用Q&A

− 微信公众号（非官方）：闲谈化学药学数据获取，检索原理与检索心得分享



欢迎广大师生积极试用数据库！

如果您想推荐该数据库，请扫描以下二维码填写推荐信息。

我校目前开通了Reaxys 数据库的试用。本校师生可在校园网范围内通过网址
（asia.reaxys.com 或 www.reaxys.com）访问该数据库。试用期限：2024-5-7 至 2024-6-6。


