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Cea mai scurta cale catre informatii si literatura din domeniul chimie

Reaxys este proiectat pentru a sustine intreaga gama de cercetare din domeniul
chimiei, inclusiv dezvoltarea farmaceuticd, sanatatea mediului & siguranta muncii
si stiinta materialelor. Reaxys ghideaza toti cercetatorii, de la incepator la expert, pe
calea cea mai scurti citre raspunsuri. Intrebirile legate de chimie se lanseazi prin
intermediul interfetei de cautare foarte intuitive, astfel se poate descoperi literatura
relevanta, informatii despre brevete, proprietati concrete ale compusilor chimici si
proceduri experimentale. Gasirea raspunsurilor nu a fost niciodatd mai usoara.
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Introducere

Reaxys ofera acces rapid si usor la date experimentale pentru
a promova: cercetarea in domeniul chimiei, descoperirile
chimice si educatia stiintifica. Nu a fost niciodata mai usor sa
incorporezi literatura stiintifica relevanta, proprietati exacte ale
compusilor chimici si date despre reactii chimice, in fluxul de
lucru al cercetarii.

Reaxys imbunatateste productivitatea in R&D prin pozitionarea cercetatorilor
pe calea cea mai scurta catre raspunsuri

Tntrebare Raspunde cu

o Existd acest compus? « Literaturd si brevete legate de chimie de ultima ora

« Ce stim despre acest compus? « Date despre proprietati, reactii si multe altele

« Cum pot sa il obtin? « Planuri de sinteza interactive si informatii despre surse

o Este implicat in ultimele cercetari? « Date privind brevete de la toate oficiile relevante

« Cine mai lucreaza cu acest compus? « Link-uri directe catre Scopus pentru informatii detaliate

>119 MILIOANE >46 MILIOANE >500 MILIOANE

compusi organici, reactii chimice date experiementale
anorganici si organometalici publicate

>16 000 >240 6

reviste din domeniul chimie ani de cunostinte chimice surse de indexare pentru

o privire interdisciplinara
asupra chimiei

CARACTERISTICI

Descopera unde este utilizata chimia: in inginerie, geologie, medicina si altele

Pentru a ne asigura ca Reaxys faciliteazd descoperirea completd in domeniul vast
al chimiei, exista doua procese de indexare ce au loc simultan. Reviste principale
de chimie, capitole din manuale si brevete sunt supuse unui procediu intens de
indexare manuala si de extragere a informatiilor legate de proprietati chimice,
reactii chimice si metode de sintez3. In plus, un proces automat de imbogitire

a continutului bazat pe reguli, se aplica unor reviste din domeniul vast al chimiei.

Pentru c3 cercetatorii analizeaza articolele din persepective diferite, fiecare
inregistrare este indexata cu termini din 6 surse: Scopus®, Compendex®, Embase®,
GeoBase®, MEDLINE® si Reaxys. Astfel, sustine o privire interdisciplinara asupra
informatiei chimice.
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Quick search  Query builder ~ Results  Synthesis planner  History Logout A @

Exploreaza un depozit de articole peer-reviewed (recenzionate), brevete si multe altele

Fiecare intrebare initiaza o cautare intr-o baza de date de literatura ce acopera toate
tipurile de literaturd. Reaxys ajuta utilizatorii sa obtina date precise, extrase din texte
integrale de literatura chimica (vezi "Avanseazd in cercetare cu datele extrase”). Mai
mult decat atat, permite descoperirea rapida de articole relevante, brevete si capitole
de interes din manuale.

Baza de date curpinde:
+ ~450 reviste si manuale de chimie de baza

O colectie de titluri esentiale, atent selectionate din domenii ca: chimie fizic3,
chimie organica si anorganica, de asemenea stiinta materialelor, petrochimie,
farmacologie si chimie medicinald si computationala

« >16 000 de reviste legate de domeniul chimie, inclusiv abstracte de la conferinte

O gama larga de continut relevant pentru chimisti, ce include publicatii minore Tn
domenii de baza si publicatii majore in domenii conexe

« Brevete de la toate oficiile importante din lume (inclusiv S.U.A si Asia)

O variatie globala, ce acopera inclusiv brevete in limbi asiatice, de la oficii din
China, Taiwan, Japonia si Coreea de Sud

Efectueaza cautari intuitive pentru a primi raspunsuri

Interfata optimizata cu utilizatorul permite utilizarea facild, chiar si pentru incepatori.
Cautarile rapide pentru literatura sau pentru proprietatile compusilor chimici, se

pot realiza folosind intrebdri compuse din cuvinte cheie bazate pe limbaj natural,
schitarea reactiilor si strucuturilor chimice sau chiar o combinatie dintre acestea
(Figura 1). Sectiunea de construire completa a interogarii (Query Builder) faciliteaza
conceperea unor intrebari complexe, folosind o interfata optimizata de tip drag-
and-drop, ce permite combinarea flexibila a criteriilor de cautare. Partile interactive
faciliteaza includerea informatiilor esentiale de cautare ca: desenarea structurilor
chimice sau formulele moleculare, si formulare specializate (Figura 2).

Figura 1. Pagina de start Reaxys ofera dou3
optiuni intuitive pentru cautari rapide

Search substances, reactions, citations and bioactivity data

Q. Substance Property, e.g. Melting point of Xylitol

AND

@ﬁ’ Create Structure or Reaction Drawing

|

.‘ Reaxys’ Quicksearch  Query builder ~ Results  Synthesis planner  History Logoue & @
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Avanseaza in cercetare cu datele extrase

O caracteristica unica pentru Reaxys este modul Tnalt calitativ de extragere

a continutul din: texte cu date chimice, grafice, imagini, tabele, informatii
suplimentare, scheme de reactii si legendele figurilor. Seturile de date acumulate
contin peste 500 de milioane de date.

Datele extrase sunt organizate in cdmpuri de tip text sau numeric, cu proprietatea
de a putea fi cautate individual. Astfel, informatiile pot fi recuperare bazandu-se pe
criterii specifice, nu doar cuvinte cheie.

+  Gaseste substantele cu proprietatile dorite
«  Compara reactiile pe baza conditiilor
«  Evalueaza brevetele prin examinarea utilizarilor

Datele extrase sunt tabelate pentru o evaluare usoara (Figura 3), de asemenea pot fi
descarcate pentru a fi studiate ulterior si pot fi utilizate ca punct de plecare pentru
procese de cautare avansata atunci cand se folosesc filtre si instrumente de analiza

A
in Reaxys.
@ = estradiol
CigH0, 272.387 2217087 145164-84-7
on
0’ Hit Data - 3 Physical Data - 22 Bioactivity - 28 Preparations - 5 >
Oe Identification Spectra - 7 Other Data - 96 Reactions - 18 >
Wo'
Documents - 52 >
ale
A~ HitData - 3

~ Ecotoxicology - 3 hits out of 3

Lo Effect (Ecotoxicology)  reproductive effects

Endpoint of Effect sex ratio in hatchings
(Ecotoxicology)

Species or Test-System  Chelydra serpentina serpentina, common snapping turtle
(Ecotoxicology)

Concentration 15 pg/s pl EtOH
(Ecotoxicology)

Kind of Dosing 15 pg per 5 pl 95 percent EtOH; administered as a 5l bolus onto the upper shell of the egg
(Ecotoxicology)

Exposure Period Ca.8w

(Ecotoxicology)

Method (Ecotoxicology)  eggs collected from the uncominated sites in Canada, June 1996; ca. 30 eggs/dose; i ion at 26 deg C (male-producing temp.); at stage 14 of embryonic development, eggs were treated topically with title
comp;; killed within 30 d of hatching

Further Details approx. 30 eggs/dose; sex detn. by macroscopic and histological diagnosis; estradiol-17p as positive control
(Ecotoxicology)

Results sign. feminization, male:female ratio 6:24, compared to 30:4 in untreated control

Reference Portelli, Melinda J.; De Solla, Shane R.; Brooks, Ronald J.; Bishop, Christine A. - [Ecotoxicology and Environmental Safety, 1999, vol. 43, # 3, p. 284 - 291]
Full Text 7 Cited 17times 1  Details >  Abstract >

Figura 3. Reaxys oferd date extrase profesional, ce garanteazid acces imediat la continutul unei
publicatii si pot fi utilizate direct pentru analiza.
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Descopera si analizeaza usor tendintele

Proiectat intr-o maniera centrata pe utilizator, astfel incat nevoile cercetatorilor

sa fie intrunite. Reaxys are o interfatd optimizata pentru a selecta rezultate dorite.
Afiseaza intr-un mod transparent, modalitatea prin care au fost obtinute toate
seturile de date si permite sortarea acestor rezultate. Categoriile interactive de

filtre sustin: un instrument puternic de analiza ce evalueaza rapid relatiile intre
categorii, identificarea continutul din subseturile unei liste de referinte, descoperirea
tendintelor in publicare si multe altele (Figura 4).

Filters and Analysis 34 Reactions out of 91 Documents containing 80 Substances

-
[] ‘0 selected Qo @
Export
By Structure v
Yield 1 ~ [T] Reaction 1D: 5335501 21
1
[m] 595-100 - 4 Q & = Q & = Q & =
[[] 5%-95 Ll 6 o ®
[ »85-50 - = ) + —s L]
[] »80-85 - 4 W, O
[] >75-80 - 3
= 0 = 2o i~
[1570-75 - 3
1 Hits A~ (10 Conditions v Find Similar >
[] s65-70 - 3
Hit Details
+ More
Yield Conditions References

Reagent/Catalyst v 99% With icacid; water; iangulo-tri Tokunaga, Makoto; Eckert, Markus; Wakatsuki, Yasuo - [A

In toluene at 160°C; for 12h; Addition; Hydroamination; International Edition, 1999, vol. 38, # 21, p. 3222 - 3225]
Solvent A Full Text 7 Cited 126 times 71  Details >  Abs!
] toluene v

+ Show all conditions

[] tetrahydrofuran 3

] neat (no solvent)
[] benzene-de

[ acetonitrile

[] chlorobenzene

[ 1.2-dichloro-cthane 2 .
+ = —> » O
+ More y < > ~

Catalyst Classes v

] Reaction ID: 5328734 +31a

Q &) = @ & = Y & =

LR I I |
:

i=] { i=) { =]
Solvent Classes v 1 Hits ~ (8 Conditions v Find Similar >
Product Availability v Hit Details

Figura 4. Filtrele interactive si instrumentul de analiza (Analysis Tool) dezviluie tendintele si
conexiunile dintre categoriile de date reprezentate intr-o lista de rezultate.

Pastrarea informatiei acum si in viitor

Tehnologiile sunt in dezvoltare rapida si produc din ce in ce mai multe tipuri de
date. Vor fi relevante in viitor datele actuale din domeniul chimiei? Indiferent
ca utilizezi date publicate, comerciale sau interne, asigura-te ca cercetarea ta
capteaza datele Tn aceeasi perspectiva contextuala.

Reaxys este proiectat: s3 stocheze orice fel de date din domeniul chimiei, s3
integreze continut din baze de date diferite, sd ajute la distribuirea informatiilor
cu colaboratorii si s3 produca date ce pot fi folosite azi si in viitor.

Tn urma unei colaboriri cu Pistoia Alliance ce implica companii farmaceutice
si distribuitori de caiete de laborator electronice, Elsevier a dispus ca structura
de date Reaxys sa fie disponibila ca un model de date unificat (UDM) pentru

a standardiza schimbul de date in chimia sintetica.

Descopera date relevante din domeniul chimiei indiferent de formatul folosit
pentru raportare.

+  Asigura-te ca informatia este stocata si poate fi distribuita sau explorata in
contextul dorit.

o Distribuie cercetarea intr-un format universal accesibil.
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Creaza cai noi de sinteza pe baza reactiilor si conditiilor publicate

Reaxys AutoPlan (Figura 5) inl3tura aspectele ce consuma timp, atunci cind planifici
o sinteza, prin generarea instantanee de cai multiple si alternative de sinteza, pentru
compusii de interes. Planul de sinteza este construit din reactii descrise in multiple

surse, permitand utilizatorului s3 construiasca cea mai buna cale.

Pentru a oferii cele mai bune optiuni de achizitionare a compusilor si pentru
a furniza mai multe informatii, Reaxys AutoPlan include link-uri catre bazele de date:
eMolecules®, Biovia® ACD si PerkinElmer® ChemACX.

Reaxys’ Quicksearch ~ Querybuilder ~ Results  Synthesis planner  History Logot & @
Synthesis Planner Edit g Plan2 g
o —o0 o
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Figura 5. Reaxys AutoPlan genereazd multiple c3i de sinteza.

Investigheaza bioactivitatea compusului

Reaxys poate fi complet integrat cu Reaxys Medicinal Chemistry, permitand
explorarea in detaliu a relatiilor dintre compusul in cauza, tinta acestuia si datele
despre bioactivitate (Figura 6). Daca exista o subscriptie pentru ambele solutii,
acestea pot fi accesate printr-o singura interfata optimizata.

Figura 6. Heatmap este o optiune disponbila
. & 2 (o] 0] i
pentru Reaxys Medicianl Chemistry. Permite
o evaluare rapida a interactiunii dintre s % e g | 3| 5| % |5
= (2| 7 FoE s b
substanta si locul actiunii. : & i SR T R S
< g ) oy s 5 2 B - g
i & & 2 IS N S S
Substances . . ° ° . . [ ) [ )
2-phenylquinoxaline N '
6-benzylthiopurine . -
S-nitro-3-p... indazole . -
T — =
benzoyla... pyrazole
Shomo-.. lamne T
Methylisoindigotin . -
(-)-epicatechingallate . -
wortmannin . - -
e | I | | e |
s D [ = e s ="] =]
vinblastin . -
Ascorbyl palmitate. . -
beta-Apopic... ophyllin -
pr—— =
deoxypodophylotoxin . -
popodotylotoin = |
e : = )
wontnenvoe - [ Cangon *
3-methylso... N-oxide .
5-fluorouracil .
betacarboline . -
6-bromog.... (3H)-one .
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Distribuie descoperirile cu alti cercetatori

Reaxys Export (Figura 7) este cea mai simpla cale de a distribui si exporta rezultatele
cautarii. Accesand butonul de Export, apar diverse optiuni pentru a integra mai
departe rezultatele in planul de lucru.

Export reactions

Choose a format:

Range:

Export:

Additional options:

PDF/Print

B PDF/Print
XML
Microsoft Word

Microsoft Excel
Electronic Lab Notebook
RD File

[H] Include structures
E Include experimental procedure

[] Include a description in the document

Figura 7. Reaxys Export permite distribuirea facild a descoperirilor

Integreaza Reaxys in planul de lucru deja existent

Reaxys ofera multiple optiuni pentru a integra continutul in alte instrumente si
sisteme. Este compatibil cu caiete de laborator electronice (electronic lab notebooks
— ELN) de la majoritatea furnizorilor, inclusiv Accelrys, Perkin Elmer si IDBS.

API (Application Programming Interface) permite predarea flexibild a informatiei si
acces in timp real la sistemul si continutul din Reaxys, prin intermediul limbajului

de programre. Structure Flat File ofera structuri chimice, informatii conexe si date
despre reactii pentru utilizarea interna (cautare de structuri asemanatoare si evalurea
unicitatii compusului). Exista componente integrate pentru a facilita lucrul cu
KNIME nodes si Pipeline Pilot. Echipa Elsevier R&D Solutions Professional Services
este pregatita sa va asiste in integrarea Reaxys cu planul de lucru deja creat.

BENEFICII

Reaxys ajuta cercetatorii sa:

« Descopere structuri, proprietati si reactii chimice

+ Gaseasca facil literatura relevanta si brevete

« Construiasca interogari cu o interfata intuitiva si optimizata
« Evalueze sinteza compusilor si optiunile de achizitionare

« Distribuie datele in cadrul sau n afara institutiei/organizatiei
« Compare datele experimentale publicate cu cele interne
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Reaxys

Mai multe informatii

elsevier.com/reaxys reaxys@elsevier.com

elsevier.com/rd-solutions

ASIA SI AUSTRALIA EUROPA, ORIENTUL MIJLOCIU SI AFRICA
JAPONIA AMERICA DE NORD, AMERICA CENTRALA S| CANADA
COREEA S| TAIWAN AMERICA DE SUD
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