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Elsevier 於科學文獻中摘錄實驗數據，

提供新藥開發研發人員快速查詢整合資

訊，輔助形成關鍵決策

PHARMA

LIFE CYCLE

PRE-

CLINICAL

R&D

PRE-CLINICAL R&D Cull leads 

more quickly for safety & efficacy; 

Inform translational research
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CLINICAL

R&D

CLINICAL R&D Optimize clinical 

study design, primary endpoint for 

clinical trials

3
APPROVAL

LAUNCH

APPROVAL LAUNCH Optimize 

supply chain efficiency; Inform 

HEOR and Market Access 

strategies
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POST

MARKET

POST MARKET Comply with drug 

safety and pharmacovigilance 

regulations; Adverse events 

monitoring and reporting

5
DISCOVERY

DISCOVERY - Pathways & Drug targets define
1 - Leads generation /Candidate optimization

- Patent FTO / Novelty research

QuosaTM











如何連上Reaxys

在學校IP範圍內，打開瀏覽器鍵入 http://reaxys.com



初次登入Reaxys –註冊免費帳號的好處
1. 點擊X跳過註冊視窗

2. 同意Cookies設置

登入帳號的好處：
• 更久的掛網時間
• 能夠匯出資料
• 儲存、管理搜尋結果
• 設定被動接收更新內容
• 客製化的搜尋偏好



Reaxys在研發階段提供關鍵資料，節省人力、時間成本，加速專案進
度

10/7/2020

• 背景資料收集
• 競爭者資訊(專利、期刊文獻)

設計創新化合物
• 結構活性分析
• 專利空間研究
• 逆向搜尋物理性質等實驗

數據

創造新化合物、新材料
• 合成路徑規劃、產率優

化、降低成本
• 純化、不純物分析

測試實驗結果
• 分析方法
• 光譜



範例1 請利用Quick search 欄位搜尋

“sglt2 inhibitor”

註 SGL2 (Sodium glucose co-transporters2) 與胰島素作用無
關的新機轉第二型糖尿病藥物



搜尋預覽頁面



相關性排序

關鍵字搜尋 – 相關性排序 (Relevance ranking)



關鍵字搜尋 – 研究主題篩選器 (Index Terms)

化學索引分類



關鍵字搜尋 – 期刊資訊 (全文索引詞index terms 快速了解文獻內容相關性)



關鍵字搜尋 – 篩選專利文件

2選擇Patent

3按下Limit to

(2020預計專利擴增>100 patent offices)

1點選Document Type篩選器



關鍵字搜尋 – 人工擷取( 摘要、專利要求、專利家族、分類號、物質、反應及全文連結)



關鍵字搜尋 – 競爭者分析

2選擇競爭者公司

3按下Limit to

1點選Patent Assignee篩選器



搜尋預覽頁面



Reaxys資料結構-十大類資訊

生物活性

物理性質

光譜

期刊文獻、專利文件

生物靶點蛋白

製備反應

所有反應

RMC 藥物化學模組

類藥性數據

合成方法

逆合成計畫推導快速鍵
供
應
商
資
訊



Reaxys資料結構-十大類資訊

分子量/分子式
CAS號 /Reaxys號
專利出處
專利相關名稱
純化方法

化合物用途
天然萃取化合物
環境暴露/汙染
生物降解

其他資料

專利式空間檢索



問題2 請找出

治療C型肝炎病毒口服藥

相關專利資料，最早由那家公司
申請了專利?

Sofosbuvir

A. GILEAD SCIENCES

B. ELIAN LLC 

C. PHARMASSET, INC.

D. Favilavir
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元素週期
表以及常
用原子

A：
原子屬性
定義工具

基本工具、鍵結
工具

原子鎖
重複基團，
R基團，
R基團連結端，
反應定義工具

常見的環、醣

結構搜尋 –MarvinJS結構編輯器

專利式搜尋

特定結構
衍生結構
相似結構

中文自我學習資源
(2020)



問題3 昏暗的酒館與神秘的科學家



請問該物質已知用途是?

A.  航太研發部的耐高溫塗料 B.  醫藥研發部的抗癌藥物 C. 健康食品研發部的新抗氧化萃取物 D. 犯罪調查科的新毒品跡證





Case2: 如何利用Reaxys/RMC快速篩選對”冠狀病毒”有活性的化合物

• 獲取文獻中報導對”RNA dependent RNA Polymerase” 有活性報導的化合物
• 希望化合物的IC50在µM級別

利用Query Builder組合
想要的搜尋條件
1. 靶點
2. 參數 (IC50)

3. 參數範圍 (低於µM)



10/7/2020

Reaxys中的結果

Reaxys直接
給出符合條
件的化合物，
大量節省閱
讀”34篇”文獻，
查找數據的
時間，點擊
Hit Data查看
數據出處



10/7/2020

Reaxys中的結果



10/7/2020

利用Heatmap看結構與靶點關係

利用Reaxys中的Heat Map，直接觀察結構、靶點、活
性數據之間的關係，並且可以把活性從高排到低



10/7/2020

找出有意思的結構



https://www.elsevier.com/connect/coronavirus-information-center

393 substances that interact with 25 targets related to 6 target species
(SARS coronavirus, Middle East respiratory syndrome coronavirus, human Middle East respiratory syndrome coronavirus, 
Human coronavirus 229E, Coronaviridae and Coronavirinae, with normalized affinity value > 6)

https://www.elsevier.com/connect/coronavirus-information-center


進階搜尋(Advanced search) 

- 結合結構、實驗資料、關鍵字或任何你想搜尋的欄位

排列組合想要的搜尋條件

超過100種搜尋條件

搜尋要件蒐尋器



進階搜尋範例

• 搜尋天然萃取物質，分子式至少含有30個碳並有文獻報導具有抗菌效果
( anti-microbiotic effect) 

• 鑑定未知天然萃取物質，已知的分子量(M.W.173)，並以一組NMR實驗數據
進行排除

• 搜尋Rufinamide的合成反應，結合flow reactor關鍵字進行反應條件搜尋



Search for compounds isolated from natural source, have 30 carbons 

and reported antimicrobial effect. 

36

Use

Isolated from natural products

Molecular Formula

Example 1

Query Builder – search Natural Compounds plus Applications



1. Type in “natural” to search for “Isolated from Natural Source” search block

2. Select by left click 

3. Most of the search block require fill in values. Click show fields. 

37

1

2
3

Query Builder – search Natural Compounds and Applications



1

2

1. Select Molecular Formula

2. Typing C30*

Query Builder – search Natural Compounds and Applications



3

1

2

Query Builder – search Natural Compounds and Applications



活動4 請利用Query builder搜尋

萃取自紅藜屬 (Chenopodium)的萃

取物質中，有多少被報導可溶於水中?



Reaxys Reaction Search

反應式查詢



Reaction Search

07.10.2020

1. (逆)合成路徑規劃

2. 由物質資訊連結到製備方式

3. 由結構搜尋反應式

4. 由關鍵字搜尋反應式



兩鍵逆合成規劃
Reactions of interest can be curated and stored in the Synthesis Planner. 
Autoplan facilitates synthetic blueprinting of substances of interest based on reactions with literature precedence

在任何物質右下角一鍵產出合成路徑
由海量數據，產生產率最高的規劃



由物質資訊連結到製備方式

只出現在產物 可出現在產物或起始物



畫結構搜尋反應式

結構編輯器



畫結構搜尋反應式

反應箭頭



畫結構搜尋反應式

箭頭在左
產物

箭頭在右
起始物

箭頭在下
催化劑或溶劑



07.10.2020

畫結構搜尋反應式



07.10.2020

畫結構搜尋反應式



畫結構搜尋反應式

歷史紀錄

隱藏實驗條件



07.10.2020

加入合成計畫

逆合成路徑規劃



07.10.2020

逆合成路徑規劃



07.10.2020

逆合成路徑規劃



07.10.2020

由關鍵字搜尋反應式



07.10.2020

由關鍵字搜尋反應式



07.10.2020

由關鍵字搜尋反應式



問題5
循著線索追到附近的實驗室大樓，遠遠看到酒吧撞見的科學家在大廳咆嘯，臉色發青似乎酒醒了一半。

上前遞還他遺落的餐巾紙後，他感激的邀請你到他的實驗室，並央求你協助填入該物質合成計畫中消失的環節?

A. B.                 C. 
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Reaxys具有長遠的歷史，提供創新所需的資訊

1817: First edition of 

Gmelin Handbook

1881: First edition of 

Beilstein Handbook

1992: CrossFire 

launched

2009: 

Reaxys
launched

1989: Beilstein and Gmelin 

database go online

2013/2014: 

Complete overhaul 

of Reaxys and 

content expansion 

including RMC

2017: New Reaxys 

Medicinal Chemistry 

(RMC) module

2016: New 

Reaxys 

launched

2020: 

AI-assisted

Predicted

Retrosynthesis 

Tool

藥物化學模組

AI輔助
逆合成
“預測”工具

全新介面推出



Reaxys predictive retrosynthesis solution combines unparalleled Reaxys 

content with AI & ML technologies

ELSIP & Elsevier Confidential

07/10/2020

One of the most cited works in the fields of predictive retrosynthesis has been enabled by a partnership between Elsevier, 

Dr. Marwin Segler and Prof. Dr. Mark Waller

Reaxys predictive retrosynthesis tool in news Advantages of Reaxys RT over other 

RTs
• Not reliant on extracting and 

encoding rules by hand 

(manually)

• Integrate own custom building

block libraries or proprietary 

reaction data

• System solves retrosynthesis for 

almost twice as many molecules

• Thirty times faster than the 

traditional computer-aided 

methods

Value of predictive retrosynthesis

• New idea generation: find routes 

to make novel compounds 

• Time saving: reduce time and 

effort in developing synthesis 

routes 

• R&D cost reduction: improve 

synthesis success 

• Knowledge augmentation: a 

digital 

assistant to help chemists 

navigate route designs



Reaxys predictive retrosynthesis augments your expertise & helps drive innovation

ELSIP & Elsevier Confidential

07/10/2020

1 2

3

4

Start your search Project summary 

Routes summary

Detailed route view

MOCK UP OF THE TECHNOLOGY PREVIEW VERSION



Reaxys predictive retrosynthesis – our USP

1. AI and ML training dataset: Predicted algorithm trained on largest (>15m) chemistry reaction dataset, with ~400,000 rules auto-

extracted 

a) Reaxys data is powering the world’s leading AI and ML development in predictive chemistry including MIT, SRI, Univ. of 

Cambridge and AstraZeneca

b) Training dataset also included 100 million negative chemical reactions (virtual) to enable scientifically robust predictions

2. Technology: The only retrosynthesis solution based on auto-extracted rules and deep learning algorithm (3 neural networks coupled 

with Monte-Carlo tree search) i.e. similar technology that powered AlphaGo

a) This technology also enables the ability to easily update the model so that predictions keep pace with innovation in chemistry 

published

3. Scientifically robust: Predictions have been tested using three approaches:

a) The false positive rate of the filter (that is, incorrect reactions passing the filter) is 1.5% indicating very good performance

b) Time split validation (basically we are trying to predict the future and by doing this we can get a good feeling about how well our 

model is performing) indicated that the model performed quite well when we analysed many drug molecules and the nice 

feature is that not only is the accuracy quite good but also that these deep neural networks are very fast

c) ‘Chemical Turing Test’ – double blinded test with organic chemists (45 PhDs and Post-docs) indicated high quality and 

robustness of predicted routes 

4. Augmentable and customizable: Ability to customize by adding your own building block library and augmentable by adding your 

own chemistry reactions data
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https://www.nature.com/articles/d41586-018-03977-w

https://www.nature.com/articles/d41586-018-03977-w
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Reaxys Commercial 

Substances

供應商物質資料庫



Reaxys Commercial Substances

07.10.2020

1. 整合式化學品供應商資料庫

2. 超過35M筆獨特分子、95M筆商品，讓原料購買更輕鬆

3. 集成eMolecules、LabNetwork以及全世界超過330家供應商資訊

4. 每月更新提供最即時的商品訊息，有效控管實驗經費

5. 找不到您喜愛的供應商? 推薦他們加入Reaxys網絡增加曝光!

https://rcs-supplierportal.innodata.com/reaxys/

https://rcs-supplierportal.innodata.com/reaxys/


07.10.2020

新增分類”Commercial Substances”於預視頁面
- Quick Search輸入CAS#，或畫結構搜尋您要購買的物質



化學品供應商資料庫

物質頁面購物車新增分類”Commercial Substances”
- 或點擊右上方切換資料庫為Commercial Substances



(A)

Reaxys Commercial Substances 為每一筆物質提供詳細的供應商列表(A)包括
純度、價格、包裝及到貨時間。您可利用篩選工具(B)加速挑選過程，並點擊供
應商品頁面連結(C)造訪供應商網頁。

(B)

(C)



你可以在 Reaxys找甚麼?

• 化學研究不可缺少之「數據」資料庫

• 從化學相關論文及專利萃取有用取必要的「數據」

>49 Million

化學反應(反應條件、
溶劑、催化劑及產
率等)

>118 Million

有機、無機及有
機金屬物質
>500 Million

公開實驗數據
(物性、光譜、
生物活性等)

>54 M 文獻記錄
>16,000 期刊，專利
涉及有機化學，材料
化學，生物醫藥，地
球科學，工程等多種
領域

>20,000 藥物作用標的
>33 M 生物活性資料點
結構活性關係資料
動物活體細胞研究
細胞外療效
藥物動力學
毒性資料
安全性資料



Thank you

歡迎來信諮詢
r.huang@elsevier.com

mailto:r.huang@elsevier.com

