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김세진 Customer Consultant, 엘스비어 한국지사,

New Reaxys 2.0 User Training
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Elsevier B.V. ( Dutch pronunciation: 

[ˈɛlzəviːr] ) is an academic publishing 

company that publishes medical and 

scientific literature. It is a part of the 

Reed Elsevier group. Based in 

Amsterdam.

Founded 1880

Headquarters

Amsterdam, 

Netherlands 

(headquarters)

http://en.wikipedia.org/wiki/Amsterdam
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갈릴레오 갈릴레이도 엘스비어의 고객
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Information overload!

“Information that’s hard to find will remain information that’s 

hardly found” 

– Information Architecture Institute
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Right content, right time, right context
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Discovery Pre-clinical Clinical Post-launch

신약 후보 물질에 대한 Validation & Evaluation 
유기화학 및 반응 정보를 제공하는 Beilstein(발스타인)과 유기 금속 및 무기화합물 정보를
제공하는Gmelin(그멜린)의 정보를 토대로 만들어진 세계최대의 화학 부문 반응・화합물
・문헌정보 데이터베이스. 
유기화학을 비롯하여 무기화학, 유기금속, 착체 화학까지 폭넓게 정보 제공. 물질 합성 정보, 
화학 관련 구조, 물리화학 정보, 분광학 , 타겟에 따른 물질의 바이오 액티비티값, 생태
독성정보검색 가능.

신약 개발 초기 단계의 질병경로를 확인할 수 있는 생물학적 Pathway 정보 제공
새로운 질병 마커 식별, 분자간 상호 작용(Binding), 유전자 발견제어, 대사경로, 문헌
중 생물학적 상호작용 정보,protein interaction maps, protein 과 물질의 상호작용
정보를 맵으로 구현.

Elsevier Life Science Portfolios
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비임상 및 임상 분야 연구를 위한 FDA,EMA의 승인약물 자료
FDA와 EMA의 승인문서의 전문 검색이 가능하며, 독성, 부작용,약물동태, 제형정보, 
약효약리, 치료방법, 임상시험결과등의 정보 수집 가능. 
또한 모든 자료를 인덱싱 하였으며, 비임상, 임상, 시판후로 구분하여 데이터 비교 한번에
확인 가능. 

Bio, Medical 분야 Drug 문헌 검색 DB
최신의 의학관련 저널에 대한 최대의 정보를 제공하며, 세계적인 의학 전문 학술지에
게재된 광범위하고, 신뢰할 수 있는 질병 및 의약품, 의료장비 관련 문헌 검색 기능을
제공하여, 의약품에 대한 최신 정보 및 시판후 사례에 대한 정보를 빠르게 수집 가능.

Discovery Pre-clinical Clinical Post-launch

Elsevier Life Science Portfolios
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shortest path to answer 

화학정보를
1차 검색 툴에서
검색한다면

정보비교 검토 결과

화학정보를
Reaxys에서
검색한다면

결과
Time saving

Reaxys 는 문헌을 검색 (Get), 검토(Read) , 비교 (Compare) 하는 시간을
줄여줍니다. 

WITHOUT

WITH

문헌검색 문헌 검토

문헌검색
구조 검색
데이터 검색
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Technical requirements for Reaxys? 

• Reaxys is a Java-free application. 

• Mac and Windows 에서이용가능

• Firefox (version 49 or higher)

• Chrome (version 53 or higher)

• Edge (version 14 or higher)

• Safari (version 9)

• Internet Explorer (version 11)
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사용자 개인 ID/PW 등록 안내
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Quick Tip : 개인로그인시, Profile을통해보여지는화면조정을할수있습니다. 
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What’s New Reaxys 2.0
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Scientific topic, author Chemical reactions

Chemical spectra

Experimental procedures

Substances and their 

physicochemical properties

Cannot be searched by 

text terms in full text

Cannot be searched by 

text terms in full text

Can be searched in full 

text, but you don’t want 

to read the whole paper 

in you are interested 

only by this section!

Cannot be searched by 

text terms in full text

Cannot be searched by 

text terms in full text

Can be searched in full 

text, but difficult to find 

the right search term

Chemical structure

✓ 실제 화합물
✓ 광범위한 반응정보

16k 저널/ 7개 특허 원문에서 정보 색인

✓ 정확한 물질 정보와 연구 결과
✓ 광범위한 실험 데이터 및 결과



원문에서 발췌한 표준화되고, 잘 정리된 화학 데이타 제공

All relevant data are accessible for a common 

point and tabulated for direct use.

Arbutin에 관련된
1,588 문헌과 특허



2018 Reaxys 2.0 컨텐츠

문헌서지∙특허 화합물정보

>53.5 million records

(from ~16,000 journal titles plus records 

from key patent organisations)

> 105 million substances (total)

~ 87 million substances (unique) (from 

~13,000 journal titles plus

records from key patent organisations)

Reaxys

2018

화학반응 물성

> 43.5 million single- and multi-

step reactions
> 500 million experimental properties 

in > 500 fields in > 130 subject areas
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Quick Search (간편검색)

1) 검색 모드
간편/ 고급 검색

2) 텍스트 입력/물성 (properties)
예) CAS#, melting point,   

density, Enthalpy of Formation, 
concepts  

3) 구조 검색

> 95% user
→ Keyword + Structure
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Query Builder – 고급 통합검색

• FIELD : 범주 별로 모든 필드를 검색
• FORMS : 자주 사용되는 필드
• HISTORY: 검색 기록

검색

Find more specific answer by combined multi fields

가장 자주 이용되는 검색 창

> 400여 검색 창



Part1. 문헌, 특허, 연구동향검색

문헌 내 색인용어 (Index term) 

특허 문헌 내 정보 둘러보기 – Abstract 확인, 원문바로보기 링크

문헌/특허 내 물질, 반응 바로 확인하기
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Non-small Cell lung cancer, EGFR inhibitor

문헌을 검색할 때는? 

Query Builder – 고급 통합검색 활용 할 것! -자동 완성 기능
-유사 검색어 추가 용이
-단어 조합 용이
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결과에서 저널/ 특허 문헌 by publication type, by journal title

나의 논문을 발표할 상위 저널에
대한 정보를 얻을 수 있어요. 
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결과에서 연도별, 최신 연구키워드, 추가 연구동향 확인

분야별로 원문에 많이 사용된 용어들을 참고하여
키워드를 추가로 검색을 진행할 수 있고, 
최신연구 관련 동향 정보 수집에도 활용할 수
있습니다.
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Abstract 확인, 원문보기 링크
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문헌 내의 물질, 반응정보 확인하기
원문 내의 반응이나 물질정보 바로 보기로 원문을
확인하기 전에 화학정보 확인이 용인합니다.

물질정보로 이동
물질구조- 구조검색으로
바로 붙이기

합성하기로
바로 가기
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특허문헌 정보 둘러보기

비 영어권 (한국어, 유럽, 일본, 중국, 대만) 
특허에 대해 번역 색인된 특허 현황 확인가능, 
원문으로 링크
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특허문헌 – 특허현황정보(Front page info)

청구항, 특허 Application, 
패밀리특허 확인



| 31
| |   31

특허문헌 –특허 내 물질정보확인

특허 원문 내 물질의
원문 페이지 정보 표시

원문보기
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특허 원문보기

원문보기 클릭

원문보기 클릭

원문보기 클릭

특허 원문 내 물질의
원문 페이지 정보 표시
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문헌찾기

대두(Soybean) 의알려진성분(Phytochemical) 에관련된문헌을찾고싶습니다.

Query builder로단어조합으로문헌을찾아보시고몇개의문헌이나오는지

말해주세요.  
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Part2. 물질 검색

물질의 물성데이터 확인 (실험측정데이터, USE/ Application, 스펙트라 정보 등) 

물질의 구매여부 확인
물질의 합성법 바로보기

※ Unknown compound 검색하기 / 특정물성을 가진 물질 찾기

※ Functional group의 종류와 위치의 변화의 따른 물성 변화 검색
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화합물 클래스

35

CLASSIC ORGANICS

CLASSIC 
INORGANICS

NUCLEIC ACIDS & 
PROTEINS

POLYMERS

ORGANOMETALLICS

COORDINATION 
COMPOUNDS

REAXYS SUBSTANCE RECORDS 에서 검색 REAXYS 서지 레코드의 키워드 검색

CERAMICS

ALLOYS & METALS

물질/반응 검색을 통해 검색

(Search Substances)

문헌검색을 통해 검색

Search Literature
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“Identify an unknown antimicrobial compound isolated from a natural product. 

Experimental results indicate that the substance has 30 carbon atoms and an 

optical rotation of 75-85°.” 1

2

3 4

2

3

4

1

Query Builder 활용- Unknown compound/ 특정물성 화합물 찾기
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❶ Structure구조검색

Plus Many More!
물질 검색을 위한 다양한 검색 창

❷ Mol. Formula 

❸ Chemical Name

❹ Keyword
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Query builder를 활용한 여러 조건 통합검색- 용매 찾기

실습
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Part 3. 반응 검색

반응검색 입력

반응검색 필터 활용하기 (수득율, 시약, 촉매, 용매, 문헌종류, 1-step/ multi-step 반응 등)

반응실험과정 참고하기

Synthesis planner 에서 반응식 직접 설계하기

※ 생성물/반응물로 검색이 안될 때 – 반응정보 확인하는 법
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Marvin JS 를 얼마나 잘 활용하는가?
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indole
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*Tautomers
호변이성질체(tautomers)는 유기화합물의
구조이성질체로써 단일결합과 이중결합의 여부에 따라
수소의 위치가 바뀌는 관계가 되는 이성질체입니다. 대표적인
구조는 아데닌(Adenine)이 있습니다.
즉 Reaxys에서 검색시, Tautomers에 표기하게 되면, 
호변이성질체까지 결과에 제공합니다.

*Stereo 
입체이성질체 - 거울로 사물을 보았을 때 대칭적이나 방향이
다르거나(Enantiomers), 화합물의 molecular는 같지만 위치가
다른 (cis/trans 혹은 conformers) 물질을 제공한다.
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*Additional ring closures 
반응이 일어날수 있는 곳(free sites)에 원자나 그룹이 합쳐서

링을 만든 결과를 제공합니다.

*Related Markush
Markush structure는 어떤화합물에 대한 그룹을 나타내는데
사용됩니다. 주로 특허와 관련이 있고, 어떤 화학구조에
치환기를 R 그룹, R1 그룹 등으로 설정해 두고, 여러가지
화합물을 R이나 R1등에 포함 시킬 수 있습니다.

*Salt 
Multi-fragment 화합물, salt나 charge-transfer 같은 물질이

결과에 제공됩니다.

*Mixtures 
혼합물(고분자도 포함)

*Isotopes 
동위원소 -예를 들어 수소의 isotopes는 아래와 같다.
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Indole

인돌로부터합성할
수있는물질찾기

인돌을만드는방법
찾기
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ReactionFlash Gives Details for 600+ 
Named Reactions

45

Now available 

for Android as 

well as iPhone

Need to check 

named reaction 

during group 

meeting?

https://players.brightcove.net/pages/v1/index.html?accountId=35121347001&playerId=e9ed695d-5eef-4304-8293-1f5f7f5d9b2f&videoId=5455608109001
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I am interested in sulfocoumarins (1,2-benzoxathiine 2,2-dioxide). I’d like to retrieve sulfocoumarins with various 
substituents and then quickly analyze the results to see any relationships between functional groups and various properties. 

여러 기능기와 물성간의 관계 검색

1. 선택 툴을 사용해 구조 선택
2. Any bond 툴 선택
3. Position variation bond 툴로 위치 지정
4. Generic group tool 에서 G 선택
5. Atom property에서 치환 허용개수 설정

❶ ❷

❸

❸

❹

❺

실습2
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텍스트 + 구조 검색에 대한 간소화 된 검색 페이지

1

2

반응검색 – 구조 + synthesis or preparation
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반응검색 결과 – 왼쪽 필터 활용하여 검색 결과 내 검색



TITLE OF PRESENTATION |

결과 : 반응정보 / 실험과정 정보 찾기
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Synthesis Planner 활용- 합성설계하기

반응 검색 구조식으로 검색 시 대부분의 반응레코드는 single-step reaction (A => B)으로
검색 결과를 보여지며, 문헌에 있는 반응과 직접적으로 관련이 있는 sequences (A =>C=> 
B) 검색 결과에서 빠질 수 있습니다. 

Synthesis planner를 활용하면 여러 단계의 합성경로를 캔버스에서 직접 단계 단계 설계가
가능합니다. 

예: Reaction records for single-step reactions from halo-anisoles to the biphenyl derivative.
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Indole의합성검색-Query Builder에서 Reaction으로검색

실습3
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결과



Thank You!

s.kim.2@elsevier.com


