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План:

1. Как базы данных помогают решать задачи химии?

2. Некоторые нетривиальные примеры поиска в Reaxys



Для чего нужны химические базы данных?

Распространенное представление о применении химических баз данных

Химические базы данных помогают определить синтезировано и 

описано ли ранее данное органическое соединение.

Химические базы данных помогают найти информацию, как 

именно и кем данное соединение синтезировано.

И все? А есть ли другие применения?



Задачи органической химией

1. Главные задачи органической химии [В.Г. Ненайденко: Органическая 

химия – современные проблемы, http://teacher.msu.ru]:

a) ОПРЕДЕЛИТЬ СТРУКТУРУ ОРГАНИЧЕСКОГО СОЕДИНЕНИЯ, 

даже если оно доступно в очень маленьких количествах.

b) Понять МЕХАНИЗМ РЕАКЦИИ взаимодействия молекул. 

Предсказать направление реакций.

c) СПЛАНИРОВАТЬ ОРГАНИЧЕСКИЙ СИНТЕЗ И ОСУЩЕСТВИТЬ 

ЕГО.  Переход от одной структуры к другой. При необходимости 

осуществить стереоселективный синтез соединений с заданной 

конфигурацией.

2. Получение природных и синтез новых органических 

соединений с ценными свойствами (биоактивных веществ, 

лекарственных препаратов, красителей, пищевых продуктов и 

пр.).

3. Внедрение достижений органической химии в практику

человеческой деятельности.



Некоторые примеры применение баз данных для 

решения задач органической химии

1. Идентификация неизвестных органических соединений по 

имеющимся данным. Поиск информации для анализу 

известных соединений.

2. Поиск реакций, протекающих по заданному механизму.

3. Предсказание направления реакции. Предсказание условий 

реакции.

4. Поиск методик синтеза заданного соединения. 

Ретросинтетический анализ.

5. Поиск соединений, найденных в заданных природных 

объектах.

6. Поиск соединений с заданными ценными свойствами.

7. Какие условия проведения реакций используются в 

промышленной практике?



Reaxys нацелен для обеспечения мгновенного 

доступа к информации, связанной с химией

…Reaxys стремится предоставить 

релевантные ответы 

незамедлительно:
• Ссылки отсортированы по релевантности, 

(не по хронологии)

• Реакции с методиками проведения

• Соединения с множеством свойств

В том время философия других 

решений связана 

предоставлением списка 

ссылок, которые могут быть 

релевантны с запросом…

?
?

?
?

Сосредоточьтесь на использовании информации, а не на поиске информации



Информационная система, построенная для 

отражения реального использования химических 

знаний

>105 Млн Записей

соединений с >500 Млн

извлеченных фактов об 

их свойствах: 

физические, химические, 

спектральные, 

экологические, 

биоактивность

>41 Mлн Записей

реакций включают 

извлеченные данные 

об условиях 

проведения реакций, 

растворителях, 

катализаторах, 

выходе

51.9 Mлн записей 

Литературы из 16,000

периодических изданий 

описывая применения в 

области материало-

ведения, биомедицины, 

наук о Земле, технических 

и экологических наук, 

фармакологии...

Связь 

с

Основные принципы химии

Применение в 

различных 

дисциплинах



Reaxys – самый быстрый путь для поиска информации

• Reaxys сохраняет Ваше время на то, чтобы Добыть , Прочитать и Сравнить литературу 

Если Вы ИЩЕТЕ 

химическую 

информацию в 

первичных источниках

В ручную 

Необходимо 

Добыть источники

Необходимо 

Прочитать 

информацию

Необходимо 

Сравнить

информацию

Ответ

Если Вы ИЩЕТЕ  в 

Reaxys ответы на 

химические 

вопросы

Ответ
Сохранение времени



Ценность извлеченных данных

Например 2300+ извлеченных свойств Цетана

Запись соединения:  “Цетан”

1600+ статей и 

патентов о Цетане

Reaxys извлекает 

более 500 типов 

данных о различных  

свойствах веществ!!



Обеспечивает данными, которые можно использовать незамедлительно

Использование растворимости соединения требует знания температуры и 

растворителя использованных при измерении

Как выглядят данные в 

литературе

Как выглядят данные в 

Reaxys



Это обширные, хорошо проиндексированные данные под рукой

Reaxys является крупнейшим хранилищем данных о свойствах веществ в 

мире. Растворимость это только одно из >500 полей данных для поиска в 

Reaxys

Melting point

Boiling point

Sublimation

Refractive index

Density

Adsorption

Association

Autoignition

Bound Surface Phenomena

Viscosity

Circular Dichromism

Complex Phase Equilibria

Compressibility

Conformation

Critical Density

Critical Micelle Concentration

Critical Pressure

Critical Tempareture

Critical Volume

Electrical Data

Electrical Moment

Electrochemistry Data

Electron Binding

Energy Barriers

Energy Data

Enthalpy of Formation

Enthalpy of Sublimation

Flash Point

Gas Phase

Dissociation Energy

Crystal System

Crystal Phase

Heat Capacity

Henry Constat

Ionization Potential

Isoelectric Point

Kinematic Viscosity

Liquid Phase

Magnetic Data

Mechanical Properties

Molecular Deformation

Optical Data

Thermochemical Data

Solubility

Solution Behavior

Sound Properites

Static Dielectric Constat

Surface Tension

Transition Points

Transport Data

NMR Spectroscopy

IR Spectroscopy

Mass Spectroscopy

UV/VIS Spectroscopy

ESR Spectroscopy

NQR Spectroscopy

Raman Spectroscopy

Luminscence Spectroscopy

Fluorescence Spectroscopy

Exposure Assessment

Bioaccumulation

Biomagnification

Biodegradation

Abiotic Degradation

Stability in Soil

Oxygen Demand

Uses

Isolation from Natural Prod.

Reaction Yield

Reaction Conditions

Reaction Type

Named Reaction

Pharmacological Data

Route of Administration

Concentration

Target

Substance Effect

Substance Action on Target

Substance Dose

Bioassay

Animal Model

Organs/Tissue

Cells/Cell Lines

Measurment Parameter

Endpoint of Effect

Ecotoxicology Data

Dielectric Constant

Dissociation Exponent

Dynamic Viscosity

Electrolytic Conductivity

Enthalpy of Fusion

Enthalpy of Vaporization

Explosion Limits

Interactomic Distance/Angle

Kinematic Viscosity

Liquid/Solid Systems

Liquid/Vapor Systems

Metarotation

And many more...

Информация о 

применении

В том числе в Reaxys представлена 

информация по применению соединения, 

по которой можно проводить поиск



Новый первоклассный механизм индексирования 

наращивает богатство содержимого и подчеркивает 

информацию из различных дисциплин

Индексирование полных текстов статей 

подчеркивает полный информационный 

ландшафт

Наращивает содержание :

• ~300K соединений ежегодно

• Множество терминов Reaxys к каждой 

статье

Compendex: Technology & Engineering

EMBASE: Biomedicine & Pharmacology

GeoBase: Geosciences & Environment

MedLine: Life Sciences & Medicine

Дополнительное индексирование на основе ключевых 

слов 4 ведущих баз данных предоставляет 

междисциплинарный взгляд на химию



Reaxys2016 построен на источниках знаний, 

которые имеют значение

Тщательный процесс обработки данных увеличивает патентное покрытие 

Reaxys, подчеркивая патенты с полезной информацией и реальными 

веществами

World US Europe Japan S. Korea China Taiwan

2015

2016

2017

июль 2016

90K

2017

≤2014

Ориентировочное количество соединений, которые добавлены из Азиатских 

патентов в последнее время

326K

сентябрь 2016

592K

декабрь 2016

Predicted 1M

Знайте, что Ваши исследования базируется на данных со всего мира



Поиск в новом Reaxys – Quick Search

https://new.reaxys.com

Две отправные точки для поиска в новом Reaxys со стартовой страницы:

Search Reaxys предназначен для текстового 

поиска:

1. Введите термины на ‘естественном 

английском язык’, используя предлоги, но 

без усечения, логических операторов или 

операторов близости.

ИЛИ

2. Введите термины с помощью логических 

и/или операторов близости и усеченных 

форм, но без предлогов.

Create Structure or Reaction Drawing, 

отображает MarvinJS структурный редактор :

1. Нарисуйте структуры вещества (или 

используйте Create Structure Template from 

Name для ускорения), реагентов или 

продуктов.

2. Выберите тип поиска (As drawn, As 

substructure, Similar) и класс соединений и 

другие параметры.



>105 Млн Записей

соединений с >500 Млн

извлеченных фактов об их 

свойствах: физические, 

химические, спектральные, 

экологические, 

биоактивность

>41 Mлн Записей

реакций включают 

извлеченные данные об 

условиях проведения 

реакций, растворителях, 

катализаторах, выходе

51.9 Mлм записей 

Литературы из 16,000 

периодических изданий 

описывая применения в 

области материало-ведения, 

биомедицины, наук о Земле, 

технических и экологических 

наук, фармакологии...

Связь 

с

Основные принципы химии

Применение в 

различных 

дисциплинах

Quick search может использован без понимания структуры и механики 

работы Reaxys. Однако, понимания «внутренностей» помогает оценить 

ответы и определить, будет ли использование Query builder более 

эффективным.



Числовые значения и 

текст в большинстве 

полей/ подполей 

свойств

Условия реакций и 

текст в методиках  

проведения реакций

Текст в заголовках

и рефератах

Текст в подполе 

Description внутри 

полей свойств

Имена и типы реакций 

в поле Reaction Type

Термины Индекса

Контент в Reaxys приходит из двух источников: 

авторы и индексаторы 

Соединения 

& свойства Реакции Документы

Авторы

Индексаторы

Ищутся только с помощью поисковых полей 

Query builder

Ищутся с помощью Search Reaxys и поисковых полей

Примерно половина от общих содержащихся в Reaxys данных описаны в оранжевых ячейках. 



Рабочий процесс сканирования

Воспользуйтесь обширным контентом по веществам и реакциям

Найдите конкретное Соединение или Реакцию и просканируйте доступные 

данные или информацию о реакции с помощью Search Reaxys

Рабочий процесс поиска

В некоторых случаях лучше искать специфическую информацию:

• Требуется поиск информации по многим соединениям

• Требуется поиск соединений или реакций соответствующих 

определенным критериям

Используйте Query builder для выбора и комбинирования релевантных 

поисковых полей и введите поисковые критерии в виде текста и/или 

числовых значений

Сканировать или искать?



Поиск в Reaxys 2016 – Quick Search
Введите термины с усечением и/или логическими операторами/операторами близости, но без предлогов, Reaxys будет искать 

информацию только в Записях литературы. 

Данный более специфический поиск дает 385 Записей 

литературы, которые содержат искомые термины с 

несколькими словами между друг другом.  

Такой общий поиск дает 6,014 Записей литературы.

Усечение (*) обозначает нулевое или любое количество 

знаков, и может быть использовано до и/или после буквенное 

основы. Введенные термины автоматически объединяются 

логическим оператором AND, что в Записях литературы 

обозначает любое место в Заглавии, Реферате, или 

Индексируемых терминах.   

Замечание: использование NEXT может сильно ограничить результаты поиска. Обычно лучше использовать 

стандартное AND. Reaxys ранжирует найденные Записи литературы по релевантности. Если это необходимо, 

инструменты пост-обработки позволяют сузить количество ответов.



Как провести анализ литературы по теме инсектициды?

В Reaxys есть возможность поиска по литературе более 16000 периодических 

изданий (ведущие журналы, конференции и др.) и 7 патентных агентств

Для фильтрации и 

анализа результатов 

поиска используйте 

вкладку



Какие возможны фильтры и анализ доступны?



Новый первоклассный механизм индексирования 

наращивает богатство содержимого и подчеркивает 

информацию из различных дисциплин

Индексирование полных текстов статей 

подчеркивает полный информационный 

ландшафт

Наращивает содержание :

• ~300K соединений ежегодно

• Множество терминов Reaxys к каждой 

статье

Compendex: Technology & Engineering

EMBASE: Biomedicine & Pharmacology

GeoBase: Geosciences & Environment

MedLine: Life Sciences & Medicine

Дополнительное индексирование на основе ключевых 

слов 4 ведущих баз данных предоставляет 

междисциплинарный взгляд на химию



План:

1. Как базы данных помогают решать задачи органической 

химии?

2. Некоторые нетривиальные примеры поиска в Reaxys



Применение Reaxys для решения задач органической 

химии

1. Идентификация неизвестных органических соединений по 

имеющимся данным. Поиск информации по анализу заданных 

соединений.

2. Поиск информации по механизму заданной реакции. Поиск 

реакций, протекающих по заданному механизму.

3. Предсказание направления реакции. Предсказание условий 

реакции.

4. Поиск методик синтеза заданного соединения. 

Ретросинтетический анализ.

5. Поиск соединений, найденных в заданных природных 

объектах.

6. Поиск соединений с заданными ценными свойствами.

7. Какие условия проведения реакций используются в крупных 

масштабах?



Определить неизвестное соединение X:

1. Элементный анализ показал следующее соотношение атомов 

C:F:N = 16:6:5

2. Угол оптического вращения раствора X с концентрацией 1 г на 

100 г хлороформа при длине волны 589 нм при 20°С 

составляет -22.6 - -21.8

3. Какими дополнительными методами можно подтвердить 

предположение? 



Определить неизвестное соединение X:



Определить неизвестное соединение X:



Определить неизвестное соединение X.

Какими дополнительными методами можно 

подтвердить предположение?



Применение Reaxys для решения задач 

органической химии

1. Идентификация неизвестных органических соединений по 

имеющимся данным. Поиск информации по анализу заданных 

соединений.

2. Поиск реакций, протекающих по заданному механизму.

3. Предсказание направления реакции. Предсказание условий 

реакции.

4. Поиск методик синтеза заданного соединения. 

Ретросинтетический анализ.

5. Поиск соединений, найденных в заданных природных 

объектах.

6. Поиск соединений с заданными ценными свойствами.

7. Какие условия проведения реакций используются в крупных 

масштабах?



Что такое реакция Трофимова?



Применение Reaxys для решения задач 

органической химии

1. Идентификация неизвестных органических соединений по 

имеющимся данным. Поиск информации по анализу заданных 

соединений.

2. Поиск реакций, протекающих по заданному механизму.

3. Предсказание направления реакции. Предсказание условий 

реакции.

4. Поиск методик синтеза заданного соединения. 

Ретросинтетический анализ.

5. Поиск соединений, найденных в заданных природных 

объектах.

6. Поиск соединений с заданными ценными свойствами.

7. Какие условия проведения реакций используются в крупных 

масштабах?



Предсказание условий реакций?

Предсказательная система для 

оптимизации условий реакций 

снятия защитных групп



„Drag and drop“ интеграция данных Reaxys

База данных 

Reaxys

Аналитически

е платформы
Электронные 

лабораторные 

журналы

Внутренние 

базы 

данных

Функция экспорта позволяет: 

• экспорт реакций свойств 

соединений и соединений, 

литературных записей

• в форматы pdf, xml, 

Microsoft Word, Microsoft 

Excel, RD file, SD/Molfile.

Улучшенный API интерфейс 

позволяет :

• Мгновенный доступ к 

контенту Reaxys по API

• Беспрепятственная 

интеграция

• Быстрый и простой мэшап

данных



API баз данных Reaxys и Reaxys Medicinal Chemistry обеспечивает 

интеграцию данных в workflow

33

Script, 
PipelinePilot or 

KNIME node

Compound 
structures

Chemical 
properties

Исходные 
данные

Выходные 
данные

Элементы Поиска, 
Извлечения и Обработки Workflow Компании

использующие
RMC API

Reaxys API

QSAR/QSPR 
modeling

Bioactivity 
values

Customer 
data

API

Готовые модули KNIME node и Pipeline pilot node для интеграции Reaxys 

и RMC с инструкциями по инсталляции  и применению теперь доступны 

для удобной интеграции данных Elsevier в workflow

Chemical 
reactions



Применение Reaxys для решения задач 

органической химии

1. Идентификация неизвестных органических соединений по 

имеющимся данным. Поиск информации по анализу заданных 

соединений.

2. Поиск реакций, протекающих по заданному механизму.

3. Предсказание направления реакции. Предсказание условий 

реакции.

4. Поиск методик синтеза заданного соединения. 

Ретросинтетический анализ.

5. Поиск соединений, найденных в заданных природных 

объектах.

6. Поиск соединений с заданными ценными свойствами.

7. Какие условия проведения реакций используются в крупных 

масштабах?



Как синтезировать гетероциклический циркулен с 

«усиками»?

Reaxys ID: 31221578



Как синтезировать гетероциклические циркулен с 

«усиками»?



А бывают ли гетероциклические циркулены с 

«усиками»? И как их синтезировать?



Есть ли дополнительное описание Schlenk

technique?
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Разработка методики синтеза химических веществ 
С помощью Reaxys можно гораздо эффективнее решать задачу поиск 

оптимальных условий синтеза неорганического или органического соединения.

Допустим, Вас интересует методика синтеза данного соединения



Поиск в Reaxys 2016 – Quick Search
Создание Структур или рисование реакций
Кликните Create Structure or Reaction Drawing для открытия редактора структур MarvinJS . Введите название вещества 

и Reaxys построит структуру 

для Вас. Затем измените ее 

по мере необходимости.

Инструменты для 

рисования Структура . 

Наведите курсор мыши, 

чтобы увидеть 

описание.

Инструменты для  

редактирования структур. 

Наведите курсор мыши для 

просмотра яписания.

Инструменты 

спецификации атомов.  

(Стандартные атомы 

доступны через     ).

Инструменты для рисования 

колец.  (Функциональные 

группы доступны через ).

Проверьте Тип 

требуемого поиска.

Проверьте как опции 

необходимы.

Замечание: отметьте Salts и 

Mixtures для 

дополнительного поиска 

данных классов соединений 

(часто требуются для 

веществ в фармацевтике и 

сельском хозяйстве). 

Инструкция пользователя MarvinJS

доступна по адресу 

https://docs.chemaxon.com/display/do

cs/Marvin+JS+User%27s+Guide



MARVIN JS – НАДЕЖНЫЙ ИНСТРУМЕНТ ДЛЯ РИСОВАНИЯ 

СТРУКТУР И РЕАКЦИЙ

Положение R группы
Список
атомов

Граф заместителей Повторяющиеся
фрагменты

Список R групп

Топология
связи

Реакционный 
центр

Варьирование
положения связи

Дополнительная инструкция по Marvin JS https://docs.chemaxon.com/display/docs/Basic+Features+of+Marvin+JS



Применение Reaxys для решения задач 

органической химии

1. Идентификация неизвестных органических соединений по 

имеющимся данным. Поиск информации по анализу заданных 

соединений.

2. Поиск реакций, протекающих по заданному механизму.

3. Предсказание направления реакции. Предсказание условий 

реакции.

4. Поиск методик синтеза заданного соединения. 

Ретросинтетический анализ.

5. Поиск соединений, найденных в заданных природных 

объектах.

6. Поиск соединений с заданными ценными свойствами.

7. Какие условия проведения реакций используются в крупных 

масштабах?



Какие соединения были найдены в 

тысячелистнике Yarrow?



Применение Reaxys для решения задач 

органической химии

1. Идентификация неизвестных органических соединений по 

имеющимся данным. Поиск информации по анализу заданных 

соединений.

2. Поиск реакций, протекающих по заданному механизму.

3. Предсказание направления реакции. Предсказание условий 

реакции.

4. Поиск методик синтеза заданного соединения. 

Ретросинтетический анализ.

5. Поиск соединений, найденных в заданных природных 

объектах.

6. Поиск соединений с заданными ценными свойствами.

7. Какие условия проведения реакций используются в крупных 

масштабах?
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Поиск в Query builder дает доступ к специфическим полям поиска в in Reaxys.

Поиск в Reaxys2016 – Query builder

Наберите здесь для поиска 

конкретных поисковых полей

Некоторые поля 

отображаются 

по умолчанию.

Forms отображает 

поля для общих 

видов свойств.

Щелкните стрелку 

для отображения 

полей в данной 

категории
Рабочая область

Бары указывают 

на то, что поле 

можно 

перетаскивать в 

рабочую область

Добавление структуры, 

молекулярной формулы или 

CAS номера



Какие соединения используются в качестве ингибиторов 

коррозии?

1. кликнуть

2. набрать 

3. перетянуть

4. кликнуть

5. набрать 

6. кликнуть



Применение Reaxys для решения задач 

органической химии

1. Идентификация неизвестных органических соединений по 

имеющимся данным. Поиск информации по анализу заданных 

соединений.

2. Поиск реакций, протекающих по заданному механизму.

3. Предсказание направления реакции. Предсказание условий 

реакции.

4. Поиск методик синтеза заданного соединения. 

Ретросинтетический анализ.

5. Поиск соединений, найденных в заданных природных 

объектах.

6. Поиск соединений с заданными ценными свойствами.

7. Какие условия проведения реакций используются в крупных 

масштабах?



В каких крупномасштабных реакциях используется 

палладий?



The world’ most prestigious award recognizing young chemists’ work

The PhD Prize recognises the 

research of extraordinary young 

chemists and celebrates the very 

best of chemistry research.

2016 will mark the 7th edition of the 

prize. 2500 submissions have been 

received from over 400 universities in 

its 6-years history.

Each year, 45 finalists are selected 

by a panel of judges out of 

hundreds of applicants. 3 winners

will then be awarded.

Symposium is held in a 

different but equally 

prestigious location. In 2015, 

it was hosted in Hong Kong

The Chair of Reaxys PhD Prize 

Review Board is a selection of 

renowned chemistry experts from 

around the world

All 45 entrants are given an 

opportunity to present their research 

at the PhD Prize Symposium

The 3 winners will be 

selected and announced at 

the banquet closing the 

Symposium

Each of the 3 winners receives an 

additional  cheque for $2000

All 45 finalists will be 

rewarded wide range of 

benefits including lifetime 

membership to PhD Prize 

Club, access to the 

powerful network of 270 

talented chemists and free 

access to Reaxys and 

Reaxys Medicinal 

Chemistry

No other award impacts the career 

of a young chemist like the Reaxys

PhD Prize

It represents a great opportunity for 

applicants, their research Group 

and academic institution to get 

further visibility in Chemistry 

community.

Want to have a taste of PhD 

Symposium? 

Discover more on our website:

http://inspiringchemistry.reaxys.

com/phdprize

Any question about the Reaxys

PhD Prize? 

Please email info@reaxys.ch

(click to play the video)

Submissions for 

2018 PhD Prize will 

open soon

https://vimeo.com/128185028
https://vimeo.com/128185028


Спасибо за внимание!


