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• Reaxys中的内容和数据索引介绍

• Reaxys中的检索案例
• 如何利用Reaxys做物质分析研究

• 如何利用Reaxys结构面板实现复杂结构定义

• 如何利用Reaxys进行反应设计和反应筛选

• 如何利用Reaxys进行合成计划制作

• Reaxys检索小结

2

提纲



TITLE OF PRESENTATION | 3

Reaxys的数据量在过去5年得到极大的提升…
2012  2017
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• New Reaxys收录更多的亚太区域的专利
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New Reaxys中拥有更广泛的专利覆盖

World US Europe Japan S. Korea China Taiwan
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更多的源自亚洲专利中的物质将陆续添加到New Reaxys中
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Reaxys旨在弹指之间传递关键信息

全文或者第
三方数据库
的有用数据

过滤,去重,

重塑
对应Reaxys

的数据结构
直观数据分
析统计

重在索引文献中的有用信息
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• 检索吉非替尼的溶解性数据

7

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



TITLE OF PRESENTATION | 8

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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Case Study 2—获得药物的全部理化性质和分析方法

Reaxys可以直接通过物质名
称直接导入结构
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New Reaxys给出的结果
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New Reaxys中的结果集

Tips：

1. 每一个结构结果中，存在的理化性质数据可以直接打开，且可以直接看到对应
文献的出处，

2. 物质对应的文献，可以进行进一步的分析，筛选
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New Reaxys中的物质理化性质
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New 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。
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Marvin JS结构编辑器使用

元素周期
表以及常
用原子

A：

原子属性
定义工具

选择工
具，橡
皮，健定
义，链，
正负电子

重复基
团，R基
团，R基

团链接
端，反应
定义工具

常见的环，官能团，Reaxys的
Generic Group定义
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• 案例:
• 定义某位点上不能发生F, Cl, Br, I取代
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结构定义案例1—Not List的应用
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• 案例
• 定义一个结构A

• R1分别是下面的这些结构，结构中绿色原子与A结构相连接
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自定义R基团

A
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• 定义步骤：
• 使用R基团末端定义工具定义绿色原子

• 使用R基团定义工具，选择全部片段，即可完成R1的定义
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绘制方法
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Reaxys合成案例1—Reaxys中的筛选策略
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• 寻找包含以下反应中心的反应

• 吡啶环的3,4位存在任意的非C,H原子或基团
• 检索在6位引入Cl的反应
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Reaxys中的反应筛选策略

N N

Q

Q

Q

Q

Cl
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Reaxys中的结构定义

亚结构检
索，并开放
所有原子
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Reaxys中的结果

虽然找到了3600+反应，但是大致扫一眼，发现存在结构的环发生的稠环变化，如何保
证环系不发生破坏
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Reaxys中的环保护工具

在亚结构检索时，一键保护所有的环系
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Reaxys中的结果

所有反应中都没有稠环的出现
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简单的看一下这些反应

这些都是符合要
求的反应，底物
的6位都是H，反
应过后变成了Cl
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继续浏览

这些都不符合
我们的要求，
产物6位是Cl是

底物直接带过
来的
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继续浏览

这些底物6位非
H，非Cl的反应，

或许符合我们的要
求
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• 第一条反应：6位H变成6位Cl—肯定是我们想要的

• 第二条反应：6位Cl变成6位Cl—肯定不是我们想要的

• 第三条反应：6位非H非Cl变成6位Cl—有可能是我们想要的
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思考：什么样的反应是我们想要的

不同的人在这里的选择不一样，我们先假设只想获得第一类的反应。
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直接对底物6位上的C原子进行属性设定

1：打开原子属性工具
2：选择原子属性
3：使用s*将底物6位的C标记，这可以保证在亚结构检索时，这个C原子不允许有取
代。
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检索的结果

检索到结果中就能发现更多的我们感兴趣的反应



TITLE OF PRESENTATION | 35

但是，当细看的时候，我们还发现……

6

3

4

6

3

4
反应前后
原子不匹
配的问题

极少量的
反应中存
在吡啶的N

上存在双
键O
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原子匹配的定义

Tips：
使用原子匹配，帮助匹配反应前后相同的原子，避免一些相似结构的干扰。
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如何处理N上双键氧的问题

Tips：
1. 使用v+/v-，标记N的价位，常用的还能用在亚

砜，砜相关结构
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如果要求6位为非H，非Cl，如何定义

1：打开原子周期表
2：选择Not list，选择H，
Cl，
3：在底物6位上直接定义
NOT Cl
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最后的检索结果

最终的结果都是从非H，非Cl变成Cl的反应
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• 并不是所有的科研工作者，一开始就能准确的定义反应结
构。

• 建议先大致浏览下反应结果集，然后去思考如何去除我们
不想要的反应。

• 使用Reaxys中的结构定义工具，或其他的检索策略，去除
不想要的反应.
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Reaxys中的反应筛选策略
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一个随堂小练习

请列举至少3个这条反应中应用到的功能：

功能1：_______________________________
功能2：_______________________________
功能3：_______________________________



TITLE OF PRESENTATION |

Presented By

Date

合成案例2—Reaxys中的碎片反应检索及衍生
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• 检索符合以下条件的反应
• 结构中存在Boc和苯甲酸

• 反应后苯甲酸变成苯甲醇
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Reaxys中的碎片反应检索
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Reaxys中的定义

1：亚结构检索
2：添加环的保护，Additional Ring closures.
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Reaxys中的结果

检索结果：

两个片段可以出现在一
个结构中，也可以出现
在2个结构中。
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Reaxys在结构定义时直接定义碎片为一个整体

New Reaxys定义的时候，可以直接选择Fragments是否在一个片段中
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最后的结果

从结构上看，所有的结构中都包
含2个片段
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• 假设，我们希望反应结果集中不能出现
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一些筛选的假设

假设我们不
希望出现成
环的叔胺
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排除结构的绘制

右键点击N上的

键，直接定义这
两根键在环中。
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绘制好的结构

和前面谈到的排除策略一致，选择Exclude，
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最后的结果
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一个随堂小练习

亚结构检索左侧结
构，右侧及下面的4个

结构哪些可以被检索
出来

31 2

4
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• 给吉非替尼制定合成计划
• Step1：检索到吉非替尼

• Step2：导入合成计划
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Reaxys的Synthesis Plan是全球最先进的合成路线设计工具

Tips：
1：通过前述的操作找到物质
2：鼠标悬停在结构上，看到Synthesize
3：点击，打开Synthesis Plan，这里选择手动
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• 可以添加多条反应在一个Plan中，用于比较
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Synthesis Plan—添加感兴趣的反应
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添加好的结果界面

Tips：
1：通过添加多条反应，可以用来评估反应信息
2：点击虚线的地方，可以查看条件，或者隐藏，移除反应
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继续的扩充反应路线

Tips：
在Synthesis Plan上可以对任意一个物质进
行同样的Synthesis的操作，可以将更多的
反应添加进来
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最后的结果

可以对Synthesis Plan进行导入，导出或者保存等操作。
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• New 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

• New 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

• New 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
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New Reaxys检索小结
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