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1. Seleccione un tema de consulta en Reaxys:

SUSTANCIAS
FUNCION COMENTARIO
Preguntele
a Reaxys Introduzca un nombre o nimero CAS.

Crear plantilla
de estructuras
a partir del
nombre

Formularios
de busqueda

Editores de
estructuras

SIRUCTURE EDITOR
GGA Ketcher
Dotmatics Elemental

Ejemplos: quinolona, 91-22-5

Haga clic en el tema de consulta
Sustancias y luego seleccione el
vinculo de color rojo que figura
debajo del cuadro Estructura.
Introduzca Nombre, N.° CAS, etc.

Haga clic en el tema de consulta
Sustancias y luego utilice el
formulario Identificacion que se
encuentra debajo del cuadro
Estructura. Introduzca nombre,
numeros de identificacion, etc. Haga
clic en Busqueda para seleccionar un
término. Si desea agregar mas
campos, haga clic en el vinculo
Agregar/Quitar campos que figura
debajo del formulario.

Haga clic en el tema de consulta
Sustancias. Haga clic en el boton
Editores de estructuras que se
encuentra en el cuadro Estructura y
seleccione una de las tres opciones.
Haga clic en el vinculo Ayuda si
desea obtener informacion sobre
como usar ChemDraw, AccelrysDraw,
ISISDraw o ICEdit.

Guia de inicio rapido
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Reactions Substances Literature ReaxysTree Physical

REACCIONES

FUNCION
Preguntele

a Reaxys

Crear
plantilla de
estructuras
a partir del
nombre

Formularios
de busqueda

Editores de
estructuras

COMENTARIO

Introduzca un término. Ejemplo:
sintesis del p-fenilnitrobenceno,
acoplamiento de Suzuki, oxidacion
de fenoles de adler.

Haga clic en el tema de consulta
Reacciones y luego seleccione el
vinculo de color rojo que figura
debajo del cuadro Estructura.
Introduzca Nombre, N.° CAS u otro
identificador de un producto,
reactivo o catalizador.

Haga clic en el tema de consulta
Reacciones y luego utilice el
formulario Datos de la reaccion que
se encuentra debajo del cuadro
Estructura. Introduzca Nombre del
producto, rendimiento, Tipo de
reaccion, etc. Haga clic en Busqueda
para seleccionar un término. Si
desea agregar mas campos, haga clic
en el vinculo Agregar/Quitar campos
que figura debajo del formulario.

Haga clic en el tema de consulta
Reacciones; luego, presione el boton
Editores de estructuras en el cuadro
Estructura y seleccione una de las
tres opciones. Haga clic en el vinculo
Ayuda si desea obtener informacion
sobre como usar ChemDraw,
AccelrysDraw, ISISDraw o ICEdit.
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Spectra Natural Product

FUNCION
Preguntele
a Reaxys

Arbol de Reaxys

Formularios
de busqueda

Agregar una
estructura a la
consulta
bibliografica

Add to Query: Structure

A Y

Advanced

Ask Reaxysw m‘

BIBLIOGRAFIA

COMENTARIO

Introduzca términos en el cuadro
de busqueda. Ejemplo: cicloadicion
de CO2 a epoxidos, deforestacion
tropical, solventes ecoldgicos

Haga clic en el tema de consulta
Arbol de Reaxys. Abra las carpetas
para buscar un tema en la bibliografia
quimica o introduzca un término en el
cuadro de busqueda. Luego haga clic
en Buscar y desactive las casillas
correspondientes a los temas que no
son de su interés. Haga clic en Buscar
bibliografia.

Haga clic en el tema de consulta
Bibliografia y luego utilice el
formulario Datos bibliograficos para
introducir una consulta por Autor,
Tipo de documento, Titulo de
publicacion, etc. Haga clic en
Busqueda para seleccionar un
término. Si desea agregar mas
campos, haga clic en el vinculo
Agregar/Quitar campos que figura
debajo del formulario.

Si desea agregar un cuadro de
busqueda de estructuras, haga clic
en el vinculo Estructura que figura
debajo del formulario de consultas.
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PROPIEDADES

FUNCION
Preguntele a Reaxys

Busqueda de Formula
molecular y Aleacion

Molecular Formula Alloy

Formularios de busqueda

Agregar una estructura a la
consulta de propiedades
Add to Query: Structure

COMENTARIO

Introduzca un término. Ejemplos: punto de ebullicion del
benceno, densidad de la quinolina

Haga clic en el tema de consulta Sustancias. Haga clic en uno
de los vinculos que figuran debajo del cuadro Estructura. FM:
Haga clic en un elemento, use las flechas para agregar un rango
para el recuento de elementos. Use las abreviaturas que se
muestran para agregar grupos de la tabla periodica y otras
opciones que aparecen a la derecha del generador de consultas
de FM. Aleacion: Seleccione el tipo de porcentaje en el menu
emergente. Agregue elementos (distingue mindsculas de
mayusculas) en las columnas de la izquierda. Agregue
porcentajes (o rangos) en las columnas de la derecha. Si es
necesario, marque el cuadro Componentes adicionales.

Haga clic en los temas de consulta Fisico o Espectros. Utilice
los campos de los formularios o, si desea agregar mas campos,
haga clic en el vinculo Agregar/Quitar campos que figura
debajo del formulario. Haga clic en Busqueda para seleccionar
un término.

Si desea agregar un cuadro de busqueda de estructuras, haga
clic en el vinculo Estructura que figura debajo del cuadro de
consultas.

PRODUCTO NATURAL

FUNCION
Preguntele a Reaxys

Formulario de
busqueda
(Producto natural)

Formulario
de busqueda
(Bibliografia)

Editores de
estructuras

COMENTARIO

Introduzca un término. Ejemplos: aislamiento a partir de
aceitunas (obtiene citas), rmn de luteolina (obtiene una
lista de sustancias), patentes de luteolina (obtiene una
lista de patentes que contienen la estructura de la
luteolina)

Haga clic en el tema de consulta Producto natural. Haga
clic en Busqueda para seleccionar un término.

Haga clic en el tema de consulta Bibliografia. Utilice el
campo Indice basico de citas para realizar una busqueda
de textos de titulos, resimenes y palabras clave.

Dibuje la sustancia que fue aislada de un producto
natural. Haga clic en el tema de consulta Sustancias.
Haga clic en el boton Editores de estructuras que se
encuentra en el cuadro Estructura y seleccione una de
las tres opciones. Haga clic en el vinculo Ayuda si desea
obtener informacion sobre como usar ChemDraw,
AccelrysDraw, ISISDraw o ICEdit.
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Analizar y filtrar

2

5l oven Analysis view

Analice los resultados segun alguna de las siguientes
categorias, mediante histogramas para observar de qué

Paso 1. Seleccione una categoria para el Histograma
A del menU emergente (la barra aparecera en rojo y
mostrara la cantidad de resultados relevantes en la

manera una categoria puede e o s o lheq) ’ Histogram A | Reactions (classified) ¥ | 9ram B | Reagent/Catalyst v
relacionarse con otra. Boiling Point
Density
Melting Point © acylation sodium hydroxide
Catalysts (classified) | | Molecular Formula e sodium nirke
Document Type | | Reactions (classified) | | Molecular Weight hyérogenchionide
Authors Reagent/Catalyst Pharmacological Effects s
Patent Assignee | | Solvent Physical Data m:,m,:
Journal Title Solvents (classified) Solubilit
Publication Year Yield Spec(rchopic Data _ :;:

lista de resultados).

Paso 2. Seleccione una categoria para el Histograma
B del menl emergente (las barras apareceran en
amarillo y mostraran la cantidad de resultados por
categoria en la lista de resultados que son un
subconjunto de la lista del Histograma A.

Paso 3. Después de analizar distintas
combinaciones, haga clic en Limitar a (o Excluir).

A la izquierda de la pagina de resultados, se muestran las categorias de Filtrar por.

Algunos filtros incluyen un vinculo
Mas que le permite filtrar la
busqueda usando mas
informacion detallada.

Refine on Spectroscopic Data ®

sty 8 ov

H Oca

(] UV/VIS Spectroscopy available (11) =
Description s Ml ]
Solvent [is v ]
Absorption Maxima ‘,= v
Ext./Abs. =
C);ef/ﬁcient E | J
| Close |
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Algunos filtros incluyen una ficha por Valor
que le permite introducir un término.
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3. Planes de sintesis

Genere una ruta retrosintética de forma manual o deje que Reaxys lo haga automaticamente. Para comenzar, haga clic en el vinculo Sintetizar que figura
debajo de una estructura. Luego elija una de las tres opciones.

AutoPlan Settings Opcion 3 ®
g Structure Synthesis 1 &
No of plans to create =) - = 0 [» g
~ 0 New Undo Open Save Rename Duplicate Output Print
T v I
) v ..
Max. alternative branches ’ 5 ‘ 0N N “De forma manual”. Opcion 1
Max. steps | v Seleccione las reacciones
o — CH, que desea agregar al
L) All starting materials commercially available plan de la lista generada
_ , , e mEca debajo del Planificador HyC
Default yield for reactions without a given yield: ‘ 50 v ’ % . :
_| | UETAUIT yIgld Tor reactons Withc _ ) de sintesis P
- Synthesize | Show Details N N0
ORI RN (EEL es please apply in My Settings | ' |
opciones)”. Seleccione pes P Ry Ty gs. ) 0”
parametros sobre la by Autoplan Synthesize (40)
marcha cuando genere < by Autoplan (with options BeEa
automaticamente rutas
sintéticas
HyC NH
O CcC=0 3 2
Synthesis 1 & | Synthesis 2 &) Synthesis 3€)  Synthesis &) Synthesis 5 & Synthesis 6 ©  Synthesis 7&)  Synthesis8 @ ¢ + HoN
J Acc
- =il — — selected
= Tt T Bec8 mE0a
New Undo. Open Save  Rename Duplicate Output Print Left Right Top Resize  Thumbnail Report
Create new plan Create new plan
Add this reaction to pl
Opcion 2 e
- syr;;m(ss) ( ¥ Show Details
aEa -
“mediante AutoPlan”. ) . c_ _cl HaC
. - 3
Deje que Reaxys cree I S O I
automatlcalhastg dl'ez v~ g R _amy ;n"“ - HoN
planes de sintesis diferentes i ' e selecaed
.r . Synthesize (19)
en funcion de las opciones f— Remove o Remove (A[=[_] 5] LE]Q] s
preseleccionadas en la Create new plan Create new plan . o
pagina Configuracion binsedud.s
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4. Como guardar, imprimir, exportar y generar informes

FUNCION COMENTARIO

Guardar una consulta Haga clic en Guardar en el extremo superior derecho de la pagina Consulta.
~
4 Import E Save

Guardar una lista de Haga clic en el botén Historial. Haga clic en el vinculo Almacenar a la derecha de la pagina.
resultados

History

Imprimir la pagina actual Haga clic en el botén Imprimir que se encuentra en la barra de botones del lado izquierdo.

S

Print

Exportar resultados Haga clic en el botdn Salida. Seleccione las opciones correspondientes a formato, rango y contenido.

>

Output

Agregar datos a un Informe. | Mueva el mouse por encima de los resultados. Haga clic en el triangulo rojo que aparece cerca de los puntos y

Melting Point estructuras de datos individuales. Seleccione entre las opciones que aparecen. Seleccione datos, sustancias,
208 - 209 °C reacciones, planes de sintesis.
| —
- This fact

- This fact and structure

Ver un informe Haga clic en el botén Informe. Ordene los elementos mediante los vinculos Mostrar, Desplazar hacia arriba, Desplazar
hacia abajo y Quitar.
Agregue texto a un elemento mediante el vinculo Anotar.
Enviar un informe por Haga clic en el botén Enviar de la pagina Informe y complete el formulario. El informe se enviara como un documento
correo electrénico html adjunto comprimido.
(=3
Send
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