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REGXYS Skrécona instrukeja

1. Strona Zapytanie

Wyszukiwanie mozna rozpocza¢ na kilka sposobdw (zob. rysunek 1).

Ask Reaxys — interpretuje sfowa kluczowe wyszukiwania napisane w jezyku naturalnym
i zwraca najlepiej dopasowane wyniki.

Reactions — umozliwia dostep do pdl danych, takich jak Yield, Solvent Reaction Details,
Reagent/Catalyst oraz Reaction Type.

Substances, Names, Formulas — umozliwia dostep do pdl danych, takich jak Molecular
Formula, CAS Registry Number oraz Chemical Name.

Medicinal Chemistry — umozliwia dostep do pdl danych z mozliwoscig przeszukiwania,
takich jak Target Name, Substance Action on Target, Bioassay Category, Bioassay Animal
Model, Cells/Cell Lines oraz Measurement pX.

Literature — umozliwia dostep do formularza zawierajgcego pola takie jak Authors, Patent
Number oraz Publication Year.

ReaxysTree — umozliwia przegladanie termindw, szczegdlnie dotyczacych transformagji
chemicznych i wtasciwosci substancji, uporzadkowanych hierarchicznie. Pozwala to
odkrywac powigzania miedzy pozornie réznymi aspektami chemii, a takze utatwia
znajdowanie potrzebnej literatury.

Query Results Synthesis Plans  History Report My Alerts My Settings  Help

Physical — umozliwia dostep do pdl danych, takich jak Melting Point, Boiling Point oraz
Refractive Index.

Spectra — umozliwia dostep do pdl danych, takich jak NMR Spectroscopy, IR Spectroscopy
oraz Mass Spectrometry.

Natural Product — umozliwia dostep do formularza stuzacego do znajdowania informacji
na temat produktéw naturalnych i sposobéw ich wyodrebniania.

Advanced - po wybraniu tej opgji nalezy klikng¢ pozycje Show Property List. Umozliwi to
dostep do struktury danych i pozwoli szczegétowo przeszukiwaé bibliografie oraz dane,

a takze korzystac ze stéw kluczowych. W oknie Property List mozna tworzy¢ zapytania
przy uzyciu definicji pdl, szukanych terminéw oraz operatoréw danych.

Uwaga: podczas wyszukiwania przy uzyciu opgji Reactions, Substances, Medicinal
Chemistry i Advanced mozna korzystac ze struktury chemicznej. Strukture mozna
narysowac za pomocg funkgji Structure Editors wygenerowac na podstawie nazwy
albo identyfikatora struktury.

A Cxamole

Find substances, reactions, bioactivity data, dtations, patents, and more from Reaxys, PubChem, and eMolecules

T et | e

Substances, Names,

Reactions
Formulas
L)
- -

Medicinal Chemistry

@

Literature

Bl

ReaxysTree

.:E‘:.

@ Physical

@ spectra

You can also search directly by these common property groups:

. Natural Product

4 Advanced Rysunek 1.

Strona Zapytanie
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REGXYS Skrécona instrukeja

2. Tworzenie zapytan: Reakcje

Wprowadz szukane terminy w jezyku naturalnym. Na przykfad: ,synthesis of p-phenylnitrobenzene” (synteza p-fenylonitrobenzenu), ,, Suzuki coupling” (wigzanie Suzukiego),

Ask R . S
Sk Reaxys yadler phenol oxidation” (utlenianie fenolu adler)
Please enter a chemical identifier and then click "Submit® ®
Wybierz opcje Reactions i kliknij czerwone (s m “
) facze ponizej pola Structure. W polu Chemical Name: aspirin
T bl trukt . .
Woc:f:lirt];viséana;:/u Ssurljtistat:]rc){ina tekstowym (1) wpisz nazwe, numer CAS lub InChI-Key: BSYNRYMUTXBXSQ-UHFFFAOYSA-N
P Y ] inny identyfikator produktu, substratu albo CAS-No: 50-78-2 Cancel
katalizatora i kliknij przycisk Submit. Smiles: CC(=0)0C1=C(C=CC=C1)C(0)=0
1. Pole tekstowe stuzgce do tworzenia struktury na podstawie identyfikatora chemicznego
Select index items and click Transfer” @
Reaxys
Wybierz opcje Reactions i przejdz do MM: )
. P Lo, 0 lorotoluene (:
formularza Reaction Data ponizej pola :.:i;mm;.:‘%“ﬂ::g
a0 hloroac
struktury. Wybierz role danego zwigzku: oa-Gemei-G-<HlorophenOn w
Product, Starting material, Reagent/Catalyst e o CheL2Atrazch-L-yimedeyh- L2 4-azol-L-ethanol TnsrtRemove roperies
lub Any role. a-bromo-o.x dmethacetamice (1) N e——
a-bromopropionyl bromide (1) = Reans. Yield (rumerical) (in Reasys)
Wypetnij pola Product Name, Yield, Reaction o OYancscuc ackd metd ese () @ mrcites ﬂ e il
q ~n-hexadecene & Spectr Time (Resction Detads)  (in Reanys)
Formularze wyszukiwania Type itd. E;“““",’,',S,:i.::, S fussipomrebogydunet
Kliknij pozycje Lookup, aby otworzyé menu e et oot S
(2) zawierajace terminy w petni zgodne :mmrﬁ - 5?:"“5“ 1
z taksonomia Reaxys. oo s e e ) S e oo i
— [m
Kliknij przycisk Add/Remove ponizej - ©00 “** 00
formularza, aby otworzy¢é menu umozliwiajace I
dostosowanie szukanego terminu (3).
2. Menu przegladania szukanych terminéw 3. Menu dostosowywania terminéw w formularzu
(w tym przyktadzie: rozpuszczalniki) wyszukiwania Reaction Data
Wybierz opcje Reactions, kliknij przycisk Structure Editors w polu struktury i wybierz jedng z dostepnych opcji. Wiecej informacji na temat korzystania z funkcji edytoréw
Edytory struktury y poe ) przy p yiwy Jedna &pnych opgj &cej ] y )i edy

struktury zawiera sekcja Reaxys Help.
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REGXYS Skrécona instrukeja

2. Tworzenie zapytan: Substancje

I ™

Ask Reaxys Wpisz nazwe chemiczng lub numer CAS. Na przykfad: ,,quinolone” (chinolon), ,91-22-5”
Please enter a chemical identifier and then click "Submit" ®
Tworzenie szablonu Wybierz opcje Substances i kliknij czerwone tacze Ces % )

strukturv na bodstawie ponizej pola Structure. W polu tekstowym (1) wpisz Chemical Name: aspirin

nazwy subpstanc'i nazwe, numer CAS lub inny identyfikator zwiazku InChI-Key: BSYNRYMUTXBXSQ-UHFFFAOYSA-N
y J i kliknij przycisk Submit. CAS-No: 50-78-2

Smiles: CC(=0)0C1=C(C=CC=C1)C(0)=0

1. Pole tekstowe stuzace do tworzenia struktury na podstawie identyfikatora chemicznego

Select index items and click ‘Transfer' ®
Reaxys PubChem eMolecules
. . . 1z Search for:
Wybierz uktad zapytania Substances i przejdz do t ]
. . PR $,S-diphenylalanine hydrochloride (1)
formularza Identification ponizej pola Structure. S is0-propylbs(3. matnyh 1.3 ber i perchlorat (1) Tnsert/Remove roperies N
$1,3,5(10)-oestratrien-3,17B-diol-3-benzoat- 17-nitrit (1)
.. N . $5,7-cholestadien-3-ol (1) any | I )
Wypetnij pola Reaxys Registry Number, CASRegistry $57-cholesaden-3E-l @ ey ‘ R—
N H o o " . © dentifiation (CAS Registry Number  (in Reaxys)
foxo1-G Ih-pyrrole-2-b s e s
Number, Chemical Name itd. T — e ety
(?)-d-glucoheptulose (1) ‘CAS Registry Number (IDE.RN)
W bierz rOI dane o ZWi ZkU' PrOdUCt Start"n :(mmg)ug:n::c:yr-ﬁ.«in-p-napmhynnicmd [¢8] cmngwmm(mz,ém ’
y q g q . ’ g o (oder B)-cyclooctyl succin anilic acid (1) ‘Chemical Name Segment (IDE.CNS)
material, Reagent/Catalyst lub Any role B e 2 R i o G —
S , . 8 s e
Formularze wyszukiwania  oder By-eyclooctyl-succin-p-amsiinic acid (1) it
AV A z (oder B)-cyclooctyl-succin-p-bromanilic aci Charge (DECHA)
Kliknij pozycje Lookup, aby otworzyé menu (2) e e eocloc st o aci 1 e ey
. ) ; . . « (oder B)-cyclooctyl-succin-p-toluidinic acid (1) o ————
Zawierajgce termmy w pe’rnl zgodne 7Z taksonomlq u(rs)cyzna-:-nhenox\(benxvl (+/-) trans 2-(2,2-dichloroviny))-spiro (2,5)-octane-1-1 =
o & -azoisobutyronitrile (1) K
Reaxys. o - (- ocyacth pto) - B - amino. [$))
Kliknij przycisk Add/Remove fields ponizej oo 000 = OO
formularza, aby otworzy¢ menu umozliwiajace
dostosowanie szukanego terminu (3).
2. Menu przegladania szukanych terminéw 3. Menu dostosowywania terminéw w formularzu
w tym przykfadzie: nazwy chemiczne wyszukiwania Identifications
ym przy y .
R Wybierz opcje Substances, kliknij przycisk Structure Editors w polu struktury i wybierz jedna z dostepnych opcji. Wiecej informagji na temat korzystania z funkgji edytoréw struktury

zawiera sekcja Reaxys Help.

Elsevier R&D Solutions | Reaxys 5



REGXYS Skrécona instrukeja

2. Tworzenie zapytan: Substancje

Formula Builder ®

Click any element, group, or series to start building your query. |

T
1
nieorganicznych lub metaloorganicznych, w systemie > i [ee] (8] c|n|o]Fne
Reaxys dostepny jest kreator wzoréw korzystajacy

et > el CEe ™

kfadu ok ko b " n

et penon + 0 6o ) ) oo i e | o 2
(eesorvaontu bier opcie Substancs ik pozyce Formala s v e e m e o e e L

L . o ((eala) v [vo][w [ns on] x| [au][H] (] et gl :
Kliknij pierwiastek i ustaw zakres liczby atoméw za 7 .Ei@@@ Special groups:
pomocy strzafek. Mozesz doda¢ grupy specjalne z
ukfadu okresowego, klikajac ich skréty. Po prawej iiiiiiiii iiiii @ E
stronie dostepne s3 takze inne opgje (1). i iiiiiiiii iiiii Note:itsalso possibleto enter

* rangesor enumerations

Aby utatwié tworzenie wzordw zwigzkéw

[ Nonmetals 1( Metals ] defined via variables, e.g.
Other o (Lanthanoids| | Transition || Post Transition Fe,0yx=2,3y=2-4
Nonmetals. ﬁ Metals |  Arithmetic terms, e.g.

CoHanip n=3,4,5

1. Kreator wzoréw

Elsevier R&D Solutions | Reaxys 6



REGXYS Skrécona instrukeja

2. Tworzenie zapytan: Chemia medyczna

I ™™™

Wpisz szukane terminy dotyczace bioaktywnych zwigzkdéw i zwigzkédw docelowych lub danych bioaktywnosci.

Ask Reaxys
Na przyktad: ,,5-htla inhibitor” (inhibitor 5-htla), ,Na channel” (kanat sodowy), ,,CXCR4 inhibitor” (inhibitor CXCR4), ,Lupeol”
Select index items and click 'Transfer' ®
Reaxys
Wybierz opcje Medicinal Chemistry i przejdz do Searchfor: )
formularza Bioactivities. || ooy - .
allosteric modulator (60129)
. . ist (690674) anyproperty [ ) [eser
Wypetnij pola Target Name, Substance Action on bocker (136328) ol S— _— R
. . inactivator (345) @ Bibliographic Data a me. (in Reaxys)
Target, Bioassay Category itd. | | [miior (7sesss) 2 Hosaroe S enan o (n )
inverse agonist (8177) e ';‘;:“M‘M J— ‘Substance Highest Clin. msezm Rmxysi
o . , irreversible antagonist (3) : i Bioassay Category in Reaxys)
Formularze wyszukiwania Kliknij pozycjg Lookup, aby otworzy¢ menu (1) | | et e :Mm:::mjwm S e o
it oo AT o) sl es (0
N B B B N { ince. ines (in Rea»
zawierajace terminy w pefni zgodne z taksonomia e 68 Pttt o AR e i
Re axys radioligand (/ligand) (1434075) Sdtare Do Reen CATARESI)
. ol igand (114) e &
il stimulator (18707) z:‘z:mﬁm:m* e
. . . e imulator/| (2239)
Kliknij przycisk Add/Remove fields ponizej || [umsace coses S TN
formularza, aby otworzy¢ menu umozliwiajace [oe
dostosowanie szukanego terminu (2).
g ( ) | Page ©00 “: 0O
1. Menu przegladania szukanych terminéw (w tym przykfadzie: 2. Menu dostosowywania terminéw w formularzu wyszukiwania
dziatania substancji na zwigzki docelowe) Bioactivities
R K Wybierz opcje Medicinal Chemistry i kliknij facze Structure na pasku narzedzi u dotu. W gérnej czesci formularza wyszukiwania zostanie otwarte pole struktury. Kliknij przycisk Structure

Editors i wybierz jedng z opdji. Wiegcej informadji na temat korzystania z funkgji edytoréw struktury zawiera sekcja Reaxys Help.

Elsevier R&D Solutions | Reaxys 7



REGXYS Skrécona instrukeja

2. Tworzenie zapytan: Literatura

I ™

Wpisz szukane terminy. Na przykfad: ,publications about quasicrystals” (publikacje na temat kwazikrysztatéw), ,, published by Schrock” (publikacje Schrocka),

Ask Reaxys

ReaxysTree

Formularze wyszukiwania

Dodawanie struktury
do zapytania
o literature

»Tetrahedron, 2014, 70, 2343” (Tetrahedron, 2014, 70, 2343)

w5
Sutstancos

Browse Literature

S|

1.ReaxysTree

®
Document Type (in Reaxys)
Authors (inReaxys)
Common Patent Number(in Rezss)
Patent Country Code (i Rearys)
Joural Title (inReaxys)
Publcation Year (in Reaxs)
oot (inReaxys)
Tite (inReaxys)
o nemnr)
Kepwords (inReays)
Gitaton Basic Index (in Reasys)

[ s |

[ ) ey
. . o, ) ) et
Wybierz opcje ReaxysTree (1). Przejdz do odpowiedniego O e
tematu w drzewie folderéw lub wpisz termin w polu O o
o Mt ; . , : 0
wyszukiwania, kliknij przycisk Search i usun zaznaczenia e
e
tematdw, ktére Cie nie interesuja. Kliknij przycisk Search Eb i
Literature. R
O e s
D@ surface measurement
O
55 vt prgas
R,
coaer
Select index items and click 'Transfer' ®
Reaxys
Search for: || )
bioassay (3) r e e e o
. R . L, biobond membrane (1)
Wybierz opcje Literature i przejdz do formularza popey @) e ——
ibli i ) 7 i ¢ bi @ raphic
Bibliographic Data, w ktérym mozesz wpisywaé i = blogosncons
zapytania, korzystajac z pdl Document Type, Authors, A g con
Journal Title oraz Publication Year. Kliknij pozycje et tboane (1 e
7 . . . bipolar technology (1) Common Patent Number (CIT.NX)
Lookup, aby otworzy¢é menu (2) zawierajgce terminy biend membrane (2) Patrk Gty Coe CITC)
. . blue 3ga (1) Patent Number (CIT.PN)
w petni zgodne z taksonomia. bone ceramic (1) Paert o (TP
bordetella test (1) ("3‘::;;‘5(’:;5 U(s" PO
bound (3) A
] s . FEIe bounded rob: (1) Journal Title CITIT)
Kliknij przycisk Add/Rem,ove fields ponizej &::m;‘;:;’:;lj;ﬁ?( W U Souna Tt (s CT3TS)
formularza, aby otworzyé menu umozliwiajace badedy e :
dostosowanie szukanego terminu (3).
rage [ ©QQ 1807130800 QO

2. Menu przegladania szukanych terminéw (w tym
przyktadzie: stowa kluczowe)

3. Menu dostosowywania terminéw w formularzu
Bibliographic Data

Wybierz opcje Literature i kliknij tacze Structure na pasku narzedzi u dotu. W gérnej czesci formularza wyszukiwania zostanie otwarte pole struktury. Kliknij przycisk Structure

Editors i wybierz jedna z opcji. Wiecej informacji zawiera sekcja Reaxys Help.

Elsevier R&D Solutions | Reaxys



REGXYS Skrécona instrukeja

2. Tworzenie zapytan: Wiasciwosci

Wprowadz szukane terminy dotyczace wtasciwosci fizycznych. Na przyktad: ,boiling point of benzene” (temperatura wrzenia benzenu), ,,density of quinoline”

S (gestosé chinoliny).

Wybierz opcje Physical lub Spectra i przejdz do odpowiedniego formularza. Kliknij pozycje Lookup, aby otworzyé menu zawierajace terminy w pefni zgodne

Formularze wyszukiwania z taksonomia. Kliknij przycisk Add/Remove fields ponizej formularza, aby dostosowac uktad zapytania.

Dodawanie struktury do zapytania Wybierz opcje Physical lub Spectra i kliknij facze Structure na pasku narzedzi u dofu. W gérnej czesci uktadu zapytania zostanie otwarte pole struktury. Kliknij
o wfasciwosci przycisk Structure Editors i wybierz jedna z opcji. Wiecej informacji na temat korzystania z funkgji edytoréw struktury zawiera sekcja Reaxys Help.

WLl oy e 2. Wybierz opcje Substances. Kliknij jedno z taczy na pasku narzedzi u dotu strony.

i stopow
Formula Builder ®
| Click any element, group, or series to start building your query. |
[Alloy
Component Formula Percentage
1 |e.g. Fe or Fe203 Number or range: 20 or 20-40|
> [Eee) (<[] o)
BT EETEE e e
5 [BBl{se] v J(zx][uo][M) 7<) ru) mn [Pt [ag)[ca] [zn]sn)(sblfms](z xe] = anymorecemens
 [Gal[ea)Laj [t [1a] w[re o= 3¢ [pt [au][ns| [m][eb][si[eo](at [rn) iy o
7 .Ei@@@ Special groups:
GalEeeEaE G e EEERME (M (= [P
iiiiiiiii iiiii Note:ts also possibleto enter i’ementageTvpe: E Additional Components: [
- « rangesor enumerations
.l Nonmetals || Metals ] defined viavariabes, .
P A s Il el e
— I CoHani 13,45
1. Kreator wzoréw 2. Formularz tworzenia zapytari do wyszukiwania stopéw

Molecular Formula (1): Kliknij pierwiastek i ustaw zakres liczby
atomow za pomocg strzatek. Mozesz doda¢ grupy specjalne

z uktadu okresowego, klikajac ich skréty. Po prawej stronie
kreatora wzoréw dostepne sg takze inne opgje.

Alloy (2): Z menu rozwijanego Percentage Type, wybierz odpowiedni
typ. Dodaj pierwiastki w kolumnach po lewej stronie. Pamietaj, ze w
nazwach jest rozrézniana wielkos¢ liter. Dodaj wartosci procentowe
(lub zakresy) w kolumnach po prawej stronie. W razie potrzeby
zaznacz pole Additional Components.

Elsevier R&D Solutions | Reaxys



REGXYS Skrécona instrukeja

2. Tworzenie zapytan: Produkty naturalne

Ask Reaxys

Formularze
wyszukiwania

Wprowadz szukane terminy dotyczace produktéw naturalnych. Na przykfad: ,isolation from olives” (wyodrebniane z oliwek), ,nmr of luteolin” (nmr luteoliny), ,luteolin patents”

(patenty na luteoline)

Wybierz opcje Natural Product. W polu Isolation
from Natural Product mozna wprowadzac nazwy
produktéw naturalnych.

Kliknij pozycje Lookup, aby otworzy¢ menu (1)
zawierajgce terminy w petni zgodne z taksonomig.
Do znajdowania zrédef informacji o produktach

naturalnych doskonale nadaje si¢ takze uktad zapytania
Literature.

Wiecej informacji zawiera sekcja poswiecona
wyszukiwaniu literatury na stronie 6.

Select index items and click 'Transfer'

]

Search for: ||

‘hayward' (3)
‘heartwood (3)
‘heartwood' (2)
‘helminthosporium (1)
‘hemlock' (1)
‘herring (1)
‘hesperis (1)
'heterotropa (2)
*hicks' (1)
‘hidabeni' (6)
‘hidcote' (9)
*high (1)
‘himaturi' (1)
‘hokkai (1)
'hokkaikisso' (1)
‘honigstein’ (2)
‘hornworm' (1)
‘hosta (4)
‘hosui' (2)
‘huangcao' (3)

- b!!

ree T ©OOO VNS QO

1. Menu przegladania szukanych termindéw (w tym przyktadzie: produkty naturalne)

Dodawanie struktury
do zapytania
o produkt naturalny

Wybierz opcje Natural Product i kliknij facze Structure na pasku narzedzi u dotu. W gérnej czesci formularza wyszukiwania zostanie otwarte pole struktury.

Kliknij przycisk Structure Editors i wybierz jedna z opcji. Wiecej informagji na temat korzystania z funkgji edytoréw struktury zawiera sekcja Reaxys Help.

Elsevier R&D Solutions | Reaxys 10
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3. Wyniki: Filtry

I

Filtrowanie wynikéw

W lewej czesci strony wynikéw sg
wyswietlane kategorie filtréw (1). Aby
wyswietli¢ wszystkie filtry w ramach
danej kategorii, nalezy otworzy¢
wybrang kategorie. Do wynikéw mozna
zastosowac filtry z wielu kategorii.

Niektore filtry majg karte by value lub
by group. Czasem dostepne jest takze
facze More umozliwiajace dodanie
kolejnych szczegdtow.

Filter by:

1. Kategorie filtrow

Elsevier R&D Solutions | Reaxys
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REGXYS Skrécona instrukeja

3. Wyniki: Widok analityczny

s | mews

Analiza wynikéw
w widoku Analysis View

W widoku Analysis View systemu Reaxys uzytkownicy
moga wybierad kryteria analityczne umozliwiajace
okreslenie relacji miedzy wynikami. Za pomoca tej
funkcji mozna na przykfad szybko znalez¢ osoby

i organizacje dziatajace w danym obszarze badan,
sortowac wyniki wedfug wydajnosci, a takze okreslac
katalizatory i rozpuszczalniki dla wybranej klasy reakgji.
Przycisk Open Analysis View nad listg wynikow (1)
umozliwia otwarcie panelu z histogramami analiz
dotyczacymi danego zestawu wynikéw (2).

Z menu rozwijanego Histogram A wybierz kategorie
histogramu. Liczba pasujacych wynikdw w zestawie
odpowiadajacym wybranej kategorii zostanie
wyswietlona na histogramie w kolorze czerwonym.

Z menu rozwijanego Histogram B wybierz kategorie
histogramu. Liczba pasujacych wynikdw w wybranej
kategorii, ktére nalezg takze do kategorii z histogramu
A, zostanie wyswietlona na histogramie B w kolorze
26ttym.

Mozna bada¢ relacje miedzy réznymi kategoriami.

Aby ograniczy¢ zestaw wynikdw do potrzebnego zakresu,
kliknij przycisk Limit to. Aby usunaé nieistotne wyniki,
kliknij przycisk Exclude.

B oo v
418 substances out of 972 reactions and 6303 bioactivities and 380 targets and 3882 citations
T e ey AT
—E| 2| B 8| K| & Sortby (Noof References )8

Limitto ~ Exclude Export  Print  Zoomin Zoomout Hide

gotoPage[ | @ Page 1 of 7 @O

1. Przycisk otwierajacy widok Analysis View znajduje sig nad wynikami

 [Te8 View A
HistogramA ( Wolecular eight 13 | Sotby(Count ) g, Histogram ( Molecular Formuia %) | Sotby [ Count [, ¢,
»s0-152 coreos [ —
>324- 36 I P O ]
>604- 6o I e e omsosmacizaczote [
>08- 20 [ bins for filtering consorcanezots I
>02.-504 [ ormorciarincs [
>400-452 I crsorcisizancs I
>0-432 [ HEEEE P m—
>364-306 I | Joactivt | .
>34 - 260 RN .2nd 380 tergets and 3882 citations, | B ———
>756- 765 I .
564 - 576 [ [ _timitto [ Ecude 2comsoscionsn2 I
>504- 516 I crsornsiosr2 I
>456- 465 I ososrcsaceon
o E— R,
° 10 » ° 0 »
ECTOEE ECTTE

2. Podstawowe histogramy w widoku Analysis View
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3. Wyniki: Mapa cieplna

T ™

Widok mapy cieplnej pozwala uzyska¢ klarowny obraz
relacji miedzy zwigzkami a zwigzkami docelowymi

z uwzglednieniem kluczowych parametréw, umozliwiajac
szybkie identyfikowanie najwazniejszych oddziatywan.
Dzieki mozliwosci swobodnej zmiany parametréw mozna
znajdowac nowe relacje miedzy zwigzkami a biatkami
docelowymi lub liniami komérkowymi.

Kliknigcie przycisku Bioactivities w prawym gérnym rogu
listy wynikéw spowoduje otwarcie widoku Heatmap (1).

Bioactivities (6419) Reactions (0) Substances (1651) Targets (542) Citations (882)

Domyslnie na osi Y s3 wyswietlane substancje, a na osi X — oo O W B B e S E | am (w Im--r [y
zwiazki docelowe. Mozna to zmieni¢ w menu rozwijanym ‘ } T1: T ‘ Talzll<l <122 2 <] o4
pod kong Axis Values. =S EEEELE L L
Kifknijikone Structure, aby wyswietlié strukury. Kiikn =< 111 0TS R T T I g T
menu rozwijane dowolnej struktury, aby wyswietli¢ . e e e e
szczegdty dotyczace substangji i opcje kopiowania. Py i w2 4]
Kliknij linie nagtéwka kolumny, aby zmienic jej szeroko$¢ . — =]
i wyswietli¢ wieksze struktury. %O
Ana!iza relacji Kliknij ikong Navigator, aby wyswietli¢ mapg danych. C(I)
.powllno.wac.twa ) Klikniecie w obrebie mapy spowoduje przejscie do réznych - —
2wigzkdw i zwigzkow danych w zestawie wynikéw. L
docelowych w widoku o . L 5‘1 TP U
mapy cieplnej Kllkruj |!(onq D.at? Detnsny, aby wyrézni¢ kolumny o, [® : )
zawierajace najwigcej danych. & : S e
Kliknij strzatke listy rozwijanej w dowolnej kolumnie, aby 0;13‘» 5 - i
wyswietlié opcje usuwania i sortowania. . .
QD‘ [t
Aby zaznaczy¢ kolumny, kliknij ich nagtéwki. Nastepnie Py
mozesz doprecyzowa¢ dane widoczne na mapie cieplnej, i

oo, (M
korzystajac z opgji Limit to i Exclude. Wartosci pX e . !
w systemie Reaxys to znormalizowane wartosci
powinowactwa zwigzkéw i zwigzkéw docelowych obliczone
na podstawie eksperymentalnych punktéw danych, aby
mozliwe byto poréwnywanie danych z réznych zrédet i prob.
Aby ograniczy¢ wyniki do okreslonego zakresu wartosci
pX, uzyj suwakdéw pX Value. Kolor w polu suwaka wskazuje
powinowactwo: od najnizszego (niebieski) do najwyzszego
(czerwony).

1. Mapa cieplna (dostepna tylko w Reaxys Medicinal Chemistry)

Zaznaczenie opgji Exclude GoSTAR data umozliwia
wykluczenie danych pochodzacych z baz danych GVK
Bio GoSTAR.
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3. Wyniki: Plany syntezy

I ™™

Query Results Synthesis Plans History Report My Alerts My Settings Help

Enter (sub)-structure/reaction query to start plan (6]
New Synthesis
Plan syntezy mozna utworzy¢ na dwa sposoby: S Cptons
| B | L] | = ® Product [ Include tautomers
A. Wybierz opcje Synthesis Plans na gérnym pasku i e s 8:&1%?;; 8’;"2;*7,?
nawigacyjnym. Kliknij przycisk New i wpisz O anyrole gﬂﬂm;rwf
. . q note: lected ditor: No radicals
zapytanie o strukture lub reakcje, aby rozpoczaé Please note: P SR 0 Mo ring dosures
tworzenie planu (1). you may start a synthesis plan MarvinSketch ©) on heteroatoms (] Ignore Atom Mappings
by € Chem/xon 4 & Align results with query

B. Na ekranie Results wybierz odpowiedni zwiazek
na karcie Reactions, Substances lub Citations

1. creating a query and clicking
2. by loading a stored synthesi,
3. by clicking the "New" button

*1on all atoms.

(O Similarity

] Keep Fragments ...
(* separate ) together

i kliknij tacze Synthesize (2). ]

Create Structure Template from Name

Zostang wyswietlone trzy opcje generowania drogi
syntezy:
LIFE SCIENCE SOLUTIONS

Professional Services™

Pathway Studic® o REEAYS VEWS BITU CVETICS

Manually — ta opcja umozliwia wybrane reakgji

u dotu strony Synthesis Plans.

by AutoPlan — ta opcja umozliwia automatyczne
tworzenie do 10 drég syntezy zgodnie z ustalonymi
opcjami.

by AutoPlan (with options) — ta opcja umozliwia
automatyczne tworzenie do 10 planéw zgodnie o o o

z opcjami wybranymi przez uzytkownika. Y'Y
CH; CHy

Tworzenie
retrosyntetycznego
planu syntezy

1. Generowanie nowego planu syntezy

Aby edytowac plan syntezy, kliknij facze Synthesize
pod dowolng substancja w planie (3). Zostana
wyswietlone opcje Manually, by AutoPlan oraz
AutoPlan (with options), ktérych dziafanie opisano
powyzej. Dostepna jest tez opcja by Query, ktora
powoduje otwarcie formularza zapytania o strukture.
Aby dodad i poréwnaé alternatywne drogi, kliknij
facze Add. Aby usungé czes¢é planu, kliknij facze
Remove. Aby wyswietli¢ warunki reakgji, kliknij facze
Details na planie.

CH, Synthesize (460)
A UEQ) 4
0 0 Details CH,
A

900% , 07 0
OH Add 07 oH

o Remove
meEgg B

Synthesize
Find similar

HO
: >\:
HO

Synthesize (642)
T

Aby zapisac plan jako plik .xml, kliknij przycisk Save.
Aby wyeksportowac plan do wybranego formatu,
kliknij przycisk Output. Aby zapisaé plan na stronie
Report, kliknij czerwony tréjkat.

2. Lacze Synthesize ponizej struktury w zestawie
wynikéw Substances

3. Lacza Synthesize, Add i Remove w planie syntezy.
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4, Zapisywanie, drukowanie, eksportowanie i wysyfanie raportéw

Zapisywanie zapytania — kliknij przycisk Save w prawym gérnym rogu
strony zapytania.

Zapisywanie listy wynikéw — kliknij przycisk History, a nastepnie kliknij
facze Store w prawej czesci strony (1).

Drukowanie biezacej strony — kliknij ikone Print na pasku narzedzi
z lewej strony (2).

Eksport wynikéw — kliknij ikone Export (2). Nastepnie wybierz zadany
format, zakres i zawartosé.

Dodawanie danych do raportu — wskaz mysza wynik (strukture, punkt
danych, substancje, reakcje lub droge syntezy).

Kliknij czerwony tréjkat, ktéry pojawi sie obok (2). Wybierz odpowiednia
opgje.

Wyswietlanie raportu — kliknij pozycje Report. Rozmies¢ elementy za
pomocg taczy Show, Move up, Move down oraz Remove. Dodaj tekst,
korzystajac z tacza Annotate.

Wysytanie raportu pocztg e-mail — kliknij ikone Send na stronie
Report i wypetnij formularz. Report zostanie wystany jako spakowany
zafacznik w formacie HTML.

‘ Reaxys | PubChem | eMolecules l

Query Results SynthesisPlans History Report MyAlerts My Settings Help Logout

— Combine hitsets  elect at least two hitsets for combining | 8 |
Print
g H N 2015-07-24 18:02
116 substances View Store
= @C‘ :@ Ask Reaxys Substances: As drawn, Align results with query
6
a s 2742 reactions View  Store
5 Edit Create Alert 135 bioactivities View Store
D Ask Reaxvs Subslan_ts: As drawn,
- Align results with query 19 torgets View  Store
9 1361 citations View Store
1. tacze Store w zapytaniu
.
(135) ‘ (2742) ‘ (116) ‘ Targets (19)  Citations (1361) gowopage @ Page 1ot 13 OO

e E B8 @ Q]

5]
Exclude  Export | Print | Zoomin | Zoom out

sotby (NoofReferences )4 1+ Displayssi 5 36

[] exclude GosTaR data

Chemical Name: 78 prep Druglikeness Show Targets | 1305
" (10H)-phenothiazine out of Bioactivity
2622 reactions. Identification
Reaxys Registry Number: 143237 Physical Data (306)
= s CAS Registry Number: 92-84-2 Spectra (194)
Type of Substance: heterocydlic Ecological Data (3)
1 TI=1a) s Molecular Formula: C;,HNS Use/Application (113)
= Linear Structure Formula: S(CgH)2NH
) ' Molecular Weight: 199.276
Synthesize | Show Details |y e Kay: WIFKNYWRSNBZNX-UHFFFAOYSA-N
Find similar
- Structure only ical Name: 3 prep Druglikeness Show Targets 29
_ Structure and Header Data >thiazine radical cation out of Identification
8 reactions. Physical Data (5)
| | Reaxys Registry Number: 1216388 Spectra (33)

2. Ikony Print i Export u géry listy wynikdw.
Widoczne s3 tez opcje dodawania danych do raportu.
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