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¢, Como fluye su trabajo? k

Reaxys apoya su flujo de tralbajo, mejora su

productividad y aumenta la produccion cientifica
de su organizacion.
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Reaxys fomenta el descubr
iNntegrando la busqueda de
sustancias quimicas con la

El acceso facil a los resulta
permite que usted acelere |
flujo de trabajo y produzca

Facilidad de uso

Query | Results | Synthesis Plans | History | My Settings | Help

Reactions Substances and Properties Text, Authors and more

Generate structure from name 1

Double click this frame and draw structure query
(3 A Araiun
Please enter a chemical identifier and then click " Submit” t.]

%

Example 3: 50-78-2

Hide further search conditions
=] Substance Data

= Search text in all facts

Search for

[+ Identification Data

[# Physical Data

[# Spectroscopic Data

[+ Bigactivity Data

[+ Ecotoxicological Data

[+ Bibliographic Data

e G i

1. Generar estructuras quimicas a partir de un nombre
o
2. Disefar una consulta de estructura




Una interfaz intuitiva disenada por quimicos

para quimicos

Con Reaxys, usted puede estar seguro

de que encontrara lo que necesita de forma rapida
y sencilla. Eso se debe a que Reaxys fue

disenado en estrecha cooperacion con quimicos
de diferentes disciplinas y regiones geograficas, y
utiliza la quimica como principio de organizacion.

Socios de desarrollo

Para asegurar que Reaxys apoye cada
paso en su flujo de trabajo, trabajamos
estrechamente con socios de la

industria farmacéutica y otras industrias,
universidades e institutos gubernamentales
relacionados con el area quimica.

Filtro de resultados

Es facil encontrar, filtrar y analizar datos.

Es posible tener una vision general de los
resultados clasificados, a través de tablas
practicas, de modo que usted puede ver la
informacion mas importante rapidamente.
Las herramientas para agrupar, filtrar y
analizar resultados hacen mas facil clasificar
los conjuntos de consultas y mostrar

los resultados mas relevantes. Y no sélo
€s0, los datos se organizan en perfiles de
sustancia y reaccion, y los que provienen
de diferentes publicaciones se incorporan a
un solo registro de resultados.
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Interoperabilidad

Con Reaxys usted puede exportar
estructuras y reacciones junto con sus
datos, por ejemplo, las tablas de datos
de reaccion. Su integracion facil con otros
sistemas le posibilita cargar estructuras/
reacciones y datos/textos.

Reaxys puede ser integrado con otros
productos Elsevier. Hacer enlace a Scopus,
la mayor base de datos de resumenes

y citas, es tan répido como un clic de
mouse. Tan facil como eso es acceder

a la investigacion basica encontrada en

la base de textos completos de Elsevier:
ScienceDirect.

Capacitaciéon y Apoyo

Reaxys es tan facil de usar que el tiempo
dedicado a la capacitacion es minimo. Y
estaremos con usted, acompanandolo en
cada paso de la capacitacion, ofreciéndole
apoyo con seminarios virtuales, guias del
usuario, preguntas frecuentes y mucho
mas.

imiento y la innovacion
datos sobre reacciones y
planificacion de sintesis.

Jos relevantes y aplicables,
as etapas de su-
resultados superiores.




Presentacion de Reaxys

El tiempo es corto, la presion es fuerte y cuando
hay mucha informacion para evaluar, no se
puede ser eficaz. Reaxys ofrece resultados
relevantes y aplicables. ; Qué mas podria desear
de una herramienta de flujo de trabajo?

Herramientas de flujo de trabajo Compartimos mucho tiempo con
integradas quimicos. Escucharlos y verlos trabajar
Reaxys integra la busqueda de nos ha dado una clara percepcién de las
datos sobre reacciones y sustancias frustraciones que enfrentan. Demasiado
con la planificacion de sintesis, asi usted esfuerzo para encontrar y adquirir los

puede acelerar su flujo de trabajo. datos que necesitan para empezar sus
experimentos, mucho tiempo perdido en

Informacioén pertinente la validacion de resultados, y demasiados

Reaxys ofrece una profundidad comienzos fallidos.

insuperable de informacion de calidad

junto con excelentes herramientas de En las siguientes paginas, le informaremos

analisis, brindandole la seguridad de mas acerca de Reaxys y de qué

encontrar exactamente lo que necesita. modo puede apoyarlo, mejorando su
productividad y aumentando la produccion

Procesos productivos cientifica de su organizacion. Podra

Reaxys ahorra tiempo valioso al incorporar ~ saber mas acerca de cémo nuestras

informacion relevante y aplicable que le herramientas le hacen ahorrar tiempo. Le

posibilitara contar con mejores resultados.  informaremos acerca de la extraordinaria
calidad de informacion que ofrecemos v,
por ultimo, le mostraremos lo facil que es
usar Reaxys.
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Ahorro de tiempo

'reaxvs Lyzette Reeves { reeves ) is logged |

Query | Results | SynthesisPlans | History | My Settings | Help Logout

| | Save | ‘ Copy plan to new page: | ||}Q Output ‘ ion [ Left to Right [ | Show Hints |
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3 A 2 ( 1 {7
we® 92% )
27 — —
cl Modify HN Modify “

Modify

Hide selected details ‘ | Hide all details | | Show all details

Conditions | References

With RuCly(PPhs}3 in toluene | Tsuji, Yasushi; Kotachi, Shinji; Huh, Keun-Tae; Watanabe, Yoshihisa
& h; Heating; Rate constant; Journal of Organic Chemistry, 1990, vol. 55, # 2 p. 580 - 584
TitlefAbstract  Full Text Scopus
Tsuji, Yasushi; Huh, Keun-Tae; Yokoy: , Yasuharu;
Journal of the Chemical Society, Chemical Communications, 1986, # 21 p. 1575 - 1576
TitlefAbstract  Full Text Scopus
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7 reactions out of 6 citations gotoPagel ) Page 1of

sty e g 6 & 0 a
Filter by: | References

Yield

: Yield Conditions
HO, o
Record Type ch Nio
o
Reagent/Catalyst CER =y —> cl
Solvent - o

Reaction Type B
RoID: 371401
No. of Steps
With aqueous HCI Romeo et al.

Helvetica Chimica Acta, 1855, vol. 38, p. 463465
Full Text

1. Buscar reacciones y planificar una sintesis
2. Verificar la disponibilidad comercial y los datos del proveedor para conocer los otros
componentes que intervienen en la reaccion




Herramientas para evaluar conjuntos de
resultados y proyectar estrategias de sintesis

Ya es tiempo. Ahorrarlo y maximizarlo para
gue usted avance con confianza y facilidad
desde una idea basica hasta un compuesto.
Y hacerlo segun su conveniencia:

a cualquier hora, en cualquier lugar.

Registros Unicos de resultados

Un Unico registro de resultado — de todos
los datos disponibles para el compuesto
o la reaccion — elimina las barreras entre
fuentes de informacion separadas. Las
reacciones con el mismo reactante y
producto, pero con diferentes reactivos,
solventes y condiciones, se funden en

un Unico registro de reaccion. A partir de
este mismo registro, usted puede acceder
a otras propiedades, evaluar rutas de
sintesis 6ptimas y perder menos tiempo
eliminando manualmente la duplicacion de
sus resultados.

El texto de procedimiento de las
publicaciones de patentes reduce la
necesidad de ir al texto completo de la
patente para verificar su relevancia.
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Planificador de sintesis

Un planificador de sintesis exclusivo

auxilia la evaluacion de rutas sintéticas
alternativas y permite identificar y combinar
pasos de reaccion seleccionados para
generar la estrategia de sintesis mas
eficaz.

A cualquier hora, en cualquier lugar
Por una tarifa Unica, usted y los otros
quimicos de su organizacion pueden
obtener la informacion que necesitan de
modo inmediato y simultaneo. Reaxys se
basa en tecnologia web, esto les permite
trabajar a cualquier hora y desde cualquier
lugar. Y al no ser necesaria la instalacion
de algun software, es menos trabajo para
usted.

Como Reaxys apoya el flujo de trabajo
en Investigacion y Desarrollo (I y D) relacionados

con la quimica

Informatica Quimica,
Quimica Medicinal / Bioquimica

Quimica Sintética

Analizar las relaciones entre la Buscar Reacciones Quimicas
estructura y sus datos Excelente base de datos

Datos fisicos, farmacéuticos de reacciones

y de toxicidad medidos

Tablas de datos de estructura

Busqueda de Informaciéon
Busqueda de Patente

Ingenieria de Proceso
Ingenieria Quimica

Verificar Novedades Optimizar Sintesis
Reacciones de publicaciones Rendimiento, condiciones,
periddicas desde 1771 Textos de procedimiento
Reacciones de publicaciones de de reacciones

patentes desde 1889 Disponibilidad comer cial
Textos de procedimiento de Datos de toxicidad
reacciones de documentos

de patentes

Encontrar estructuras blanco Desarrollar la Mejor

con propiedades especificas Estrategia de Sintesis

Perfiles de sustancia: Herramienta planificadora

Gran acervo de datos de diferentes  de sintesis

sustancias medidas Condiciones de reaccion
Herramientas para ar chivar,
clasificar y analizar

Proveer Perfiles de Sustancias Procesos Exclusivos

Datos de difer entes fuentes Rendimientos y Cantidades

reunidos en el registro de Condiciones de reaccion

una sustancia Solubilidad, Datos de toxicidad,
Datos de entalpia

Optimizar Sintesis
Rendimiento, condiciones,
Textos de procedimiento
de reacciones
Disponibilidad comer cial
Datos de toxicidad

Identificar Productos
Datos espectrales y fisico s

Proveer informes de

busquedas inteligentes
Visualizaciones inteligentes de datos
tabulares, y exportacion /
presentacion de informes flexible

26/4/2010 11:58:23



Datos de sustancias y reacciones
validados experimentalmente

Informacion de calidad

Ve 1 ' 1 L4 W TR 1 substances out of 528 citations gotoPage| | Page 1 of
Los quimicos necesitan informacion relevante, e aa

Molecular Weight Structure | Chemical Name | Available Data | £ Ne of prep. Boiling Peint

de alta calidad, y confiable. Con Reaxys, usted

Number of Fragments
Physical Data
Spectroscopic Data

PR pren
o e

S-methaxy-2-[[(4-methaxy-3,5-dimethyl-2-pyriding }-methyl ]sulphiny!]- 1H-benzimidazele
{-)-5-methoxy-2-[[(4-methowxy-3,5-dimethyl-2-pyridin ymethyl sulfinyl ]-1H-benzimidazole
5-methosy-2-[[(4-methoey-3,5-dimethyl-2-pyridyl Jmethyl Jsulfinyl ]-1H-benzimidazole
S-methosxy-2-[{4-methoxy-3,5-dimethyl-2-pyridyl Jmethylsulphinyl ]-1H-benzimidazole

Identification

Physical Data {41}
Spectra (26)
Bicactivity/Ecotox (650)

15 prep
out of
B0 reactions.

) S-methaxy-2-[(4-methoxy-3,5-dimethyl-pyridin-2-yl - methylsulfinyl |benzimidazole Use/Application {1040}
Bicactivity 2-{(3,5-dimethyl-4-methoxypyridin-2-y )methylsulfinyl]-5-methexybenzimidazole

accede a datos de sustancias y reacciones hall
validados experimentalmente, ahorrandole —

Authors
Structure /Compound Data
Reaxys Registry Number: 3528152 Molecular Formula: Ci7H;gN;055

tiem pO CU@StiOﬂaﬂdO SUS resu |tadOS y evitando “m:E e L T s
comienzos fallidos.

benzimidazole, (-}-5-methoxy-2-[[{4-methoxy-3,5-dimethyl-2-pyridinyl ymethyl Jsulfiny - 1H-
benzimidazole, 5-methosy-2-[[(4-methoxy-3,5-dimethyl-2-pyridyl imethyl Jsulfiny]-1H-
benzimidazole, 5-methaxy-2-[(4-methaxy-3,5-dimethyl-2-pyridyl Jmethylsulphinyl |- 1H-
benzimidazole, 5-methexy-2-[(4-methoxy-3,5-dimethyl-pyridin-2-yl)-

methylsulfinyl |benzimidazole, 2-[(3,5-dimethyl-4-methoxypyridin-2-yl Jmethylsul finyl ]-5-
methoxybenzimidazeole, rac-omeprazole

Type of Substance: heterocyclic InChi Key: SUBDBMMIDZIVOS-LILDFLRNCA

Amplia Cobertura:

Reaxys posee amplia cobertura de
informacion fidedigna en quimica organica,
organometalica e inorganica, incluyendo:

e Datos de reaccion Unica 'y en
pasos multiples
e |Informacioén sobre catalizadores

Patrimonio valioso

Reaxys combina el contenido de las
prestigiosas bases de datos CrossFire
Beilstein, CrossFire Gmelin y Patent
Chemistry Database. Con ese
patrimonio valioso, aprobado a lo largo
del tiempo, usted puede estar seguro que
la informacion encontrada atiende a sus

¥ Identification
4+ Physical Data
¥ Melting Point (4)

¥ Conformation (2)

¥ Adsorption (MCS) (1)

¥ Association (MCS) (6)

¥ Crystal Property Description (1) 4 Spectra

¥ Crystal Phase (1)

¥ Crystal System (1) Description Nucleus Solvents Temperature

¥ Space Group (1)

4 NMR Spectroscopy (8)

Chemical 1H tetradeuteriomethanol
shifts

¥ Density of the Crystal (1)

¥ Optics (1)

Frequency Original Text

chloroform-d3 1H NMR (300 MHz, CDCI3): & B.24 (1H, s), 7.58 (1H, mbroad), 7.08
mbroad), 6.96 (1H, dd), 4.78and4.60 (21H, system AB,}, 3.67 (3
(3H, 5}, 2.25 (3K, 5}, 2.23 (3H, 5)

1H NMR (300 MHz, CDCI3): & B.24 (1H, s), 7.58 (1H, mbroad), 7.08
mbroad), 6.96 (1H, dd), 4.78 and 4.60 (2x1H, system AB,), 3.87 (3
(3H, s}, 2.25 (3K, 5}, 2.23 (3H, 5)

e |nformacion sobre la propiedad de estandares de calidad.
sustancias experimentales

e |ndicador de disponibilidad comercial

¥ Optical Rotatory Power (3)

¥ Electrochemical Behaviour (2) iara
Seleccion de expertos ¥ Dissaciation Exponent (7)
Quimicos expertos extraen
cuidadosamente datos de sustancias y ¥ Salubimey (MCE) (1)

¥ Partition octan-1-ol/water (MCS) (3)

reacciones validadas experimentalmente Chemical 69-269°C

de selectas publicaciones periddicas y de
patentes. Acceso a datos minuciosos, validados experimentalmente, no calculados, extraidos de publicaciones.

Chemical
shifts

¥ Electrochemical Characteristics (2)
Reacciones en multiples pasos
Reaxys proporciona la mas completa
informacion acerca del recorrido de

una reaccion. Con reacciones en pasos
multiples, usted tiene una mejor percepcion
de los pasos intermediarios en un proceso
sintético. Identificar las reacciones
precursoras especificas mejorara su flujo de
trabajo.
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