
获取化合物理化性质
及合成制备数据的途径



How do I filter 
factual from 
speculative 

data? 

问题1：如何查找一个科学数据？

光谱数据
电化学常数
热物理常数
… …



How much time will it take to filter through all 
these to find the relevant information?



问题2：如何查找满足现有实验条件的实验数据？



问题3：如何解决学习、研究中的实际问题？

一位钢铁厂的冶金学家

收到一个制造要求：

抗张强度至少为415MPa

最大拉伸强度至少为

690MPa的碳钢

符合要求的条件下，碳

钢中碳最佳%…

How can I find 
solutions for 
problems?

我如何查找国特色类群

知植物图谱？

MPA和KSI单位如何转

换？

如何提高太阳能的转换

效率？

… …



为什么对查找数据会感觉困难



信息相关的概念——丢失了数据

数据
可获得和使用、

识别的数值

信息
事物存在方式
运动状态

知识
思维重新组合、系
统化、有价值信息

情报
特定知识加工、
整理、系统化
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我们最熟悉的信息获取渠道

Journals               
& Serials

Dissertations
Technical 

Reports

Conference 
Proceedings

Books
Patents

Newspaper

Standards
archives



——Springer Materials

——Reaxys

▓ 检索方法

▓ 实例



SpringerMaterials是什么

全球上最大的物理和化学科学数据资源

包括全部 Landolt Börnstein（LB）印本资料信息

1、



 Landolt-Börnstein （LB） 工具书由世界著名的科技出版社

— 德国施普林格出版社(Springer-Verlag) 出版。

 由Hans Landolt 和 Richard Börnstein两位教授在1883年共

同创建了这套工具书，迄今已经有130年历史，是一套连续

出版科学技术领域重要的数值与事实型工具书。

Landolt Börnstein（LB）工具书



数据来源于全世界千余名物理与工程领域的

科学家撰稿的研究期刊全文

内容涉及相关科学与技术的数值数据（原始

数据、图表、试验数据）

函数关系、常用单位以及基本常数等，还有

相关论文与评论等文献

所有数据都经过严格苛刻的评估和筛选

LB工具书的数据



温度

Best 
result

“严格的评估与筛选”意味着什么?

• 挑选最准确，最可靠的数据

• 描述最佳实验方法和最佳实践操作

• 提供充分背景资料

•提供原始数据、图表、试验数据、
还有相关论文与评论等文献；

•数据来自全球各领域的一千多名专
家负责对8,000多种经同行评审的期
刊原文进行严格苛刻的审阅，评估和
筛选，然后将最有效的信息整齐排列
和收录。



Landolt-Börnstein 工具书分为8部（group)

Group I – 基本粒子、原子核和原子

(Elementary Particles, Nuclei and Atoms ) 
Group II – 分子和基团(Molecules and Radicals)  
Group III – 聚凝态物质(Condensed Matter )
Group IV – 物理化学(Physical Chemistry )
Group V – 地球物理(Geophysics)  
Group VI – 天文学和天体物理学(Astronomy 
and Astrophysics )
Group VII – 生物物理学(Biophysics ) 
Group VIII – 先进材料和技术(Advanced Materials
and Technologies)  

How do I 
navigate 

through this 
efficiently?



• SpringerMaterials（Landolt Börnstein 新丛书系列）

– 涵盖250,000多种化学物质与材料的物理和化学数据

 粒子、核子和原子

 分子和自由基

 电子结构与传输

 磁学

 半导体

 超导体

 结晶学

 热力学

 多相系统

 先进材料

 先进技术

 天体和地球物理学

2001年，Springer 推出 Landolt-Börnstein 在线服务
2009年底，Springer 隆重推出 SpringerMaterials 数据库



 > 195,000 页 | > 90,000 篇在线文献| > 125,000 份各类图表

 > 150,000 种化学物质 | > 1,000,000 参考文献

数据类型



关键词检索

元素检索

结构检索

元素检索 结构检索

http://materials.springer.com 



 graphite

关键词检索



元素检索











 benzene

结构检索



检索结果分类：

 3D Interactive Structure

 Information on SMs

 Chemical Properties+Synthesis



 3D Interactive Structure



 Information on SMs——Band gap



 Information on SMs



适用的行业

 Chemicals 化工产品

 IT & Semiconductors 计算机&半导体

 Optics 光学

 Photovoltaics 光伏材料

 Glass & Ceramics 玻璃和制陶业

 Metals & Mining 冶金和矿产

 Engineering 工程

 Petrochemistry   石油化工

 Automotive 汽车业

 Electronics  电子工业

 Aerospace & Defence 航空与国防

 Energy 能源

 Oil & Gas 石油



利用Springer Materials准备课题
或者对试验结果进行分析

例如：利用Springer Materials查找材料参数

– 利用专业知识库进行可靠的新材料设计

– 为研究项目找出哪种材料能够提供最可靠的匹配参数

– 在实际测量完毕以后与已知的材料参数进行对比、评估与证

实试验所获得的数据

飞机设计师需要
寻找制作高强度机翼
的新型铝合金材料，

例如： Al-Fe-Ti



Metals

金属

Ceramics

陶瓷

Nuclear 
physics

原子物理

Nanomaterials

纳米材料

Organic Materials

有机材料

Composit
e 

Materials

复合材料

Semiconductors

半导体

Biomaterials

生物材料

Nanotubes

纳米管

Thin

Films

薄膜

Nano

Powders

纳米粉

SpringerMaterials包含的材料种类



内容：

大型的 全面的 重要的 系统的 权威的 可信的

使用：方便的 快捷的

全院开通 免费



2、Reaxys(www.reaxys.com)

 Reaxys组成

Beilstein Gmelin PCD
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A Bibliographic 
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>46 million records
(from ~16,000 journal titles 

plus records from key patent 
organisations)

A Bibliographic 
Database

>46 million records
(from ~16,000 journal titles 

plus records from key patent 
organisations)

A Substance 
Database

> 78 million substances 
(total)

~ 57 million substances 
(unique)

A Substance 
Database

> 78 million substances 
(total)

~ 57 million substances 
(unique)

A Chemical 
Reaction 
Database

> 36 million reactions

A Chemical 
Reaction 
Database

> 36 million reactions

A Property 
Database

> 500 million experimental 
properties                              

in > 500 fields                        
in > 130 subject areas

A Property 
Database

> 500 million experimental 
properties                              

in > 500 fields                        
in > 130 subject areas

Reaxys 

INTEGRATED 
DATABASES
INTEGRATED 
DATABASES

INTEROPERABILI
TY WITH

 Reaxys数据



~57.0 Million unique Substances

~36.6 Million Reactions

~500 Million experimental properties

~16,000 Journal Titles
(Life Science, Chemistry&Engineering,    

Pharmacology, Enviromental Science, Books, Conference 
proceedings, Editorials etc. )

~46 Million Bibliographic  Records

> 500 Search fields(through querylet)

 Reaxys数据



解决的问题

1. 是什么?

• 新物质? 专利保护?

• 物化性质(密度，粘度，折射率，
生成焓等)?

2. 什么用途?

• 反应物? 溶剂? 催化剂?

• 生物活性? 药理性质?

• 毒性?

3. 怎样得到?

• 已知制备方法?

• 对制备方法进行改进?



Reaxys专门服务于从事有机化学、无机化学、

有机金属化学及相关学科的

 药物化学家

 合成化学家

 过程工程师

 化工工程师

 材料化学家
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检索

REAXYS: SIMPLER TO SEARCH, MORE DISCOVERABLE INFORMATION

反应

快速智能检索

化合物 ReaxysTree

文献 物理性质

谱图

天然产物

高级检索



 “publications about polylactic acid”

 “preparation of polylactic acid”

快速智能检索



Reaxys数据库介绍

化学结构其他
检索条件限定

结构限定

反应数据限定

反应角色限定

反应检索



Reaxys数据库介绍

物质检索



Reaxys数据库介绍

文献检索



Reaxys数据库介绍

按Reaxys数据库的系统分类，进行选择、检索

ReaxysTree检索



Reaxys数据库介绍

宏观数据：熔点，沸点，临界参数，饱和蒸
汽压，折射率，热容，摩尔蒸发焓等。
微观数据：分子偶极矩，电离能，键参数
（键角、键长、键能）等。

物理检索



图谱检索



天热产物检索



Reaxys数据库介绍

选择，Transfer

高级检索



检索反应
设计合成路线

检索示例



点击、启动
Java 、 打 开
结构编辑器

绘制结构
还支持
CrossFire SE; 
Symyx Draw; 
Symyx ISIS Draw; 
CambridgeSoft 
ChemDraw

Marvin Sketch



Reaxys数据库介绍

可多选



筛选限定





创建Alerts

图形导航器：双击即可定位其
中任一检索环节





记录该反应的详细文
献题录信息

Show All Reactions：显示该文献中的所有化学反应信息

Hit Reactions in this article：只显示该文献中与检索条件匹配的化学反应

Show All Substances：显示该文献中所有的化学物质





Synthesis Plans：设计合成路线图



Reaxys数据库介绍



Reaxys数据库介绍

Report



检索示例2：
物质检索

检索吸入时有平喘疗效的化合物

化合物
疗效：平

喘
用法：吸

入

通过物质的药理学性质

查找合适的化合物



Reaxys数据库介绍



Reaxys数据库介绍

平喘
吸入



可获取数据内容

Hit Data：与查询条件相匹

配的数据记录

有关该物质的基本信息

该物质参与化学反应的信息



每条记录都有对浓度、用

量、使用方法以及效果等

方面的详细数据

Title/Abstract：超链接访问文献记录

Full Text：链接到文献全文

View citing articles：链接到Scopus数据库中的

该文献记录，查看该文献被引用情况

Show Details: 详细的文献题录信息



Reaxys数据库介绍

检索结果的导出



Reaxys 平台优势

领域：有机化学、无机化学、金属有机化学

内容：反应、物质、文献

功能：实验步骤、全文、精炼、合成路线设计



谢谢！


