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Ubersicht FAThULB

» Inhalt, Umfang, Méglichkeiten der Datenbank, VVoraussetzungen
» Substanzsuche

* Reaktionssuche

» Syntheseplanung

» Einstellungen und Hilfen

» Vergleich der Datenbanken Reaxys und SciFinder

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Verwendung der Farben in Fliebildern:

Dunkelrot Erklarung

Blau Vorgehensweise am Computer
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Reaxys — das webbasierte System #AThULB

* Reaxys ist eine Faktendatenbank, die chemische Verbindungen und
Reaktionen enthéalt. Diese Datenbank ist ein webbasiertes System.
Es ist nicht nétig, am eigenen Rechner irgendwelche Installationen
von exotischer Software vorzunehmen. Worauf Reaxys zuruckgreift
sind Ubliche Programme wie ein Internet-Explorer und Java.

» Die Datenbank besteht aus drei groRen Bestandteilen:
— Beilstein-Crossfire
- Gmelin Handbook of Inorganic and Organometallic Chemistry

— Patent Chemistry Database
(WO, EP, US) aus Life Science und organischer Chemie

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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1. Bestandteil: Handbuch der Theoretischen Chemie 4ThULB

Begrinder:
Leopold Gmelin (1788-1853)

Ziel:

Sammlung aller relevanten Daten der
Chemie und deren kritische
Begutachtung

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Den ,Gmelin“, wie das ursprungliche Handbuch und anschliel3end die entsprechende
Datenbank genannt wurden, begriindete Leopold Gmelin mit dem Ziel, alle relevanten
Daten der Chemie aus der gesamten veroffentlichten chemischen Literatur
zusammenzutragen. Die Daten wurden jedoch nicht nur einfach gesichtet und
zusammengestellt, sondern vorher Uberprift. Nur was der Prifung standhielt, wurde in
das Handbuch aufgenommen.



Historischer Abriss des Handbuches mLB

* VVon 1817 bis 1819 erschien die 1. Auflage des Handbuches,
damals bereits in 3 Banden, von denen die Organische Chemie den
kompletten dritten Band ausmachte war.

»  Gmelin konnte vor seinem Tod 1853 noch die 4. Auflage fertig
stellen. Die Organische Chemie umfasste da bereits die Bande 4
und 5. Es wurde klar, dass durch das schnelle Anwachsen der
Daten eine Trennung zwischen den organischen und den
anorganischen Verbindungen notwendig werden wirde.

* Nach Gmelins Tod 1853 wurde das Handbuch nur noch mit der
anorganischen Chemie weitergefuhrt.

» Diese Weiterfuhrung des Gmelin-Handbuchs tbernahm eine
Arbeitsgruppe der Deutschen Chemischen Gesellschaft.

» Die organischen Daten wurden von diesem Zeitpunkt an nicht mehr
ausgewertet. Innen widmete sich spater Friedrich Konrad Beilstein
mit dem Beilstein-Handbuch.

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena




Historischer Abriss des Handbuches mLB

* Aus der Arbeitsgruppe der Deutschen Chemischen Gesellschaft
ging 1922 das Gmelin-Institut hervor, dass in unterschiedlichen
Trégerschaften bis 1997 existierte.

* Inhaltlich wurde von 1817 bis 1975 die gesamte anorganische
Literatur ausgewertet, ab 1975 bis zur Einstellung der Arbeiten im
Jahre 1997 nur noch die 110 wichtigsten Zeitschriften der
anorganischen, physikalischen und metallorganischen Chemie.
Diese Komplettauswertung verursachte damals einen riesigen
Ruckstand zur aktuellen Literatur.

» Deshalb wurde ein Schnitt gemacht und ab dem Jahrgang 1975 nur
noch die 110 wichtigsten Zeitschriften der anorganischen,
physikalischen und metallorganischen Chemie ausgewertet.

* Ab 1982 wurde ausschlie3lich in englischer Sprache publiziert.

= Neben dem Aufholen der Ruckstande bis zur aktuellen Literatur
begann man 1984, die Daten in einer Datenbank zu sammeln, die
ab Dezember 1991 von STN angeboten wurde.

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena




Historischer Abriss des Handbuches mLB

*  Ab 1990 hief? das Handbuch ,Gmelin Handbook of Anorganic and
Organometallic Chemistry*.

< Ab 1991 wurden die Daten vom Host STN International Karlsruhe
elektronisch bereitgestellt.

» Die 8. Auflage erschien zwischen 1924 und 1997. In ihr wurden
auch metallorganische Verbindungen aufgenommen.

* Mit der Auflésung des Gmelin-Instituts wurde 1997 die Arbeit am
Handbuch, die Auswertung und Aufnahme neuer Daten beendet
und die Herausgabe des gedruckten Werkes eingestellt.

= Bis zur Einstellung der Produktion des ,Gmelins" in Buchform
erschienen 760 Bande mit 240.000 Seiten.

» Die Daten wurden vom Elsevier-Verlag erworben und ab 2009 ein
Teil der Reaxys-Datenbank.

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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2. Bestandteil: Handbuch der Organischen Chemie 4ThULB

Begrinder:
Friedrich Konrad Beilstein (1838-1906)

Ziel:

Sammlung aller relevanten Daten der
organischen Chemie und deren
kritische Begutachtung

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Der ,Beilstein", wie das urspringliche Handbuch auch genannt wurde, wurde von
Friedrich Konrad Beilstein begriindet. Er war der erste Herausgeber dieses Handbuches.
Da sich der ,Gmelin“ auf die anorganische Chemie spezialisiert hatte, wurde der
organische Teil nach einer Pause von 27 Jahren von Friedrich Konrad Beilstein in

ahnlicher Weise publiziert.



Historischer Abriss des Handbuches mLB

» Die 1. Auflage des Handbuches wertete die Literatur ab 1771 aus
und enthielt bereits 15.000 organische Verbindungen. Sie erschien
zwischen 1880 und 1882 auf 2.200 Seiten.

»  Zwischen 1885 und 1889 erschien die 2. Auflage des Handbuches
bereits in drei Banden auf 4.080 Seiten.

»  Zwischen 1892 und 1899 erschien die 3. Auflage in vier Banden auf
6.844 Seiten.

» Da Beilstein diese gewaltige Arbeit nicht allein fortfihren konnte,
wurde das Handbuch in der Obhut der Deutschen Chemischen
Gesellschaft ab 1896 fortgefiihrt. Durch die Uberprufung aller
aufgenommenen Daten wurde der Abstand zur aktuellen Literatur
immer gréfRer. Das hatte zwar den Vorteil, dass man sich auf die
Daten absolut verlassen konnte, aber die Daten im Handbuch
hinkten der aktuellen Forschung um Jahre hinterher und der
Abstand wurde immer gréfier.

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena




Historischer Abriss des Handbuches mLB

Da Anfang der 1990er Jahre der Computer in Blros und Labore
Einzug hielt, die Online-Nutzung von Datenbanken Standard wurde,
entschloss man sich 1994 die Daten ebenfalls in eine Datenbank
aufzunehmen.

Da die Arbeit mit dem Handbuch in gedruckter Form im
angebrochenen Zeitalter des Computers nicht mehr zeitgeman
erschien, die Entwicklung von benutzerfreundlichen
Endnutzersystemen voranschritt, zudem beim Handbuch der
Abstand zur aktuellen Literatur inzwischen mehr als 20 Jahre
betrug, wurde Uber eine sinnvolle Weiterfihrung nachgedacht. Man
entschloss sich, auf die umfangreiche und zeitraubende Evaluierung
der aufgenommenen Daten und die Herausgabe eines gedruckten
Werkes zu verzichten und die Daten nur noch elektronisch zu
erfassen.

AuRerdem sollte der Abstand zur aktuellen Literatur schnell
aufgehoben werden.

Bis zur Einstellung der Produktion des Beilstein in Buchform (1998)
erschienen 503 Bande auf 440.814 Seiten.

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

10



Historischer Abriss des Handbuches mLB

» Nach Beendigung der Herausgabe eines gedruckten Werkes
wurden die Daten an die Firma MDL verkauft, die sie unter dem
Namen ,Beilstein-Crossfire vermarktete.

« Damit ging eine Ara zu Ende, die Deutschland viele Millionen an
Steuergeldern gekostet hatte.

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Bestandteil Patente =ThU LB

KARERLIOWES PATENTAMT
PATENTSCHRIFT
N1

JOH ZELTNER
v e

- P STREEEEGES FLTRAMALS FAER

VIRFAREEN T98 SERSTILLING DNER BOTHEN
GLTRARANINGANBL

o Ausgewdhlte Publikationen aus Chemiepatenten von 1869

* bis 1980

Ausgewdhlte englischsprachige Patente von 1978 bis heute
e (WO, US, EP)

-

Ausgewadhlte Patentklassifikationen von 1976 bis heute

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Ausgewahite Patentklassifikationen FAThULB

Farbstoffe

AOIN Preservation of bodies of humans or animals or plants or parts
Medizinische thereof; biocides, e.g. as disinfectants, as pesticides, as
Produkte | | herbicides
ABIK Preparations for medical, dental, or cosmetics
CO7B General methods of organic chemistry, apparatus thereof
C07C acyclic or carbocyclic compounds
C07D heterocyclic compounds
CO7F acyclic or carbocyclic compounds or heterocyclic compounds
containing elements other than carbon, hydrogen,
- halogen,oxygen, nitrogen, sulfur, selenium or tellurium
Organlsphe |__5||C07G compounds of unknown constitution
Chemie CO7H sugars; derivatives thereof; nucleosides; nucleotides; nucleic
acids
C07] steroids
CO7K peptides
CO7M indexing scheme associated with subclasses CO7B to CO7K,
relating to specific properties of organic compounds
C09B organic dyes or closely-related compounds for producing dyes;

mordants; lakes

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Inhalt von Reaxys #AThULB

36 Mill. Reaktionen 23 Mill. Substanzen 48 Mill. Literaturverweise

Beilstein-CrossFire Gmelin Ausgewdhlte Patentklassen

Qem ) EMOD

W REAXYS

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Was macht man mit Reaxys? #AThULB

Identifizierung von Substanzen

Finden von Reaktionen

WREAXYS'

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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JEThULE

Identifizierung von Substanzen

durch
Erfassung von uiber 400 verschiedenen Eigenschaften

und

chemische Informationen

physikalische Eigenschaften, Spektren, ...
pharmakologische, toxikologische

und dkologische Daten

WREAXYS'

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Erweiterung der Datenbank Z4ThULB

ca. 400
Kernzeit-
schriften
der
Chemie

Auswertung von insgesamt
ca. 16.000 Zeitschriften

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Der Unterschied von Reaxys zu einer Literaturdatenbank war bisher die klare Absage,
die komplette chemische Literatur auswerten zu wollen. Es war eine Sammlung von
Fakten zu Substanzen und Reaktionen. Es wurden nicht akribisch alle chemischen
Zeitschriften ausgewertet, sondern nur die wichtigsten Zeitschriften des Faches
herangezogen, die die Fakten fir die Datenbank liefern kdnnen. Fir Beilstein-Crossfire
waren das insgesamt nur 174 Zeitschriften. In Reaxys wurden anfanglich ca. 200
Zeitschriften komplett ausgewertet und weitere 3.800 auszugsweise, wenn
Eigenschaften in den Beitrdgen beschrieben waren.

In der neuen Version ab 31. Mai 2013 werden ca. 400 Zeitschriften als Kernzeitschriften
ausgewertet. Insgesamt finden nunmehr ca. 16.000 Zeitschriften in Reaxys
Berticksichtigung

In Reaxys suchte man bisher, wenn man Eigenschaften von Verbindungen brauchte; in
SciFinder suchte man, wenn man einen umfassenden Uberblick in der Literatur haben
mochte. Dieser ,Mangel“ soll in Reaxys mit der extremen Erh6hung des Literaturanteils
aufgehoben werden. Nach der Umstellung erhéhte sich der Anteil von ca. 5.000 Zitaten
auf ca. 20.000.

17



Zuwachs in der Datenbank =ThULB

Tagliches Update

Jahrlicher Zuwachs von
— ca. 3 Mill. Reaktionen
— ca. 2 Mill. Substanzen

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Jahrlich wéachst die Datenbank um ca. 3 Mill. Reaktionen, ca. 2 Mill. Substanzen und
bisher ca. 140.000 Zitate. Jetzt sind bereits seit 31. Mai 2013 nach der Umstellung 40
Mill. Zitate eingeflossen.



Riickstand zur aktuellen Literatur =ThULB

2 bis 3 Monate

>

Stand Reaxys heute

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Der Rickstand zur aktuellen Literatur hat sich verkiirzt. Waren es bei Beilstein-Crossfire
noch sechs Monate, sind es bei Reaxys nur noch ca. zwei bis drei Monate.
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Wichtigste Punkte zusammengefasst #AThULB

+ Mdglichkeit der Suche nach chemischen Verbindungen Uber die
Struktur und Substruktur und deren Eigenschaften und umgedreht

» Reaktionssuche
« Syntheseplanung

+ Verknupfungen zwischen chemischen Verbindungen, Reaktionen
und den entsprechenden Literaturzitaten und Patenten

* Literatursuche ist méglich

Heike Hotzel Thringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Technische Voraussetzungen Z4ThULB

Windows PC Mac PC
* Betriebssysteme * Hardware:
Windows Mac OS X 10.4 oder hoher
— 2000
- XP * Internetbrowser
— Vista
— 7 - Safari 4.0 oder héher

« Internet Browser - Firefox 3.x oder héher

— Explorer 6 bis 10
— Firefox 3 und héher
— Google Chrome 10 und héher

JavaScript und Cookies
missen zugelassen werden.

+ Java
— Ab Version 1.6.0_11 Reaxys-Nutzung ist unter
— JRE ab 5.0 und hdher Linux mdglich.

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Reaxys kann man in Linux-Systemen mit Mozilla FireFox in einem Original Sun Java
Runtime-Environment recherchieren.
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Benutzung von Reaxys #AThULB

im Universitats-Netz oder durch Anmelden im VPN

Personalisiertes Arbeiten

Bei Anmeldung alle Vorteile des personalisierten Arbeitens...

...oder anonymes Arbeiten ohne Anmeldung

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

22



Start von Reaxys

e Datenbankinformationssystem DBIS
ULB huringe i < ] 2 #AThULE
[rachisbersico |

Eingangsseite der Th

Sprach- und Lneraturwissanschate

Srvgur- U Vermes furgiwesen

Und BiBbothekswesen, Handschriterkunds

S

ome Katalag €- Zettschriften Digitale Bibliothek Fachinformation Schulungen

https .//www.reaxys.com/reaxys/secured/start.do I

. Die webbasierte
dan Badstein,
Chemistry Database (PCO).
Fathgebiete: Chemia
Chemische Reaktion
_Erschainungstorm: -Daterbank

S Beschreibung der Datenbank

Ansprechpartner: _Frau hotzel, Hak

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Benutzungshilfe

Z&ThuLB

Home Katalog E-Z Digitale

scmot sucs

Reaxys -

JEThULE

Erweiterte Suche ::;"V;(Be““e‘f" ?’“e“’ff) E— S— die Faktendatenbank aus dem
erche starten ittps | //www . reaxys.com/reaxys/secured/start Infcrmalionsangebot der
Verfigbar: Uninetz U
Aktuelles
e Inhalt: Reaxys kombiniert und ersetzt die folgenden 3 Dater hh’ULB
& e. c - * CrossFire Beilstein (beinhaltet die Druckause <]
Alphabetische Liste Chemie" von K. F. Beilstein)
Hinweise zur Benutzung * CrossFire Gmelin (beinhaltet die Daten des g
- Orgar lich und anor he Cherr THORNGERUNYERSITATS- UND LANDES
Ansprechpartner « Patent Chemistry Database :
Bibliotheksauswahl / Reaxys bietet Informatione el - - !jel}f HO!Z’EL
Einstellungen Verbindungen mit Strukture] . 51 i
DBIS (Reaktionen) sowie der zud VerSIOH vom ... 10.Feb 1
US) aus Life Scences und nen men| “uu
. verschiedene chemische Informationen oder physikalische Eigenschaften, sow
pharmakologische, toxikologische und skologische Daten verzeichnet sein, die fhit der
entsprechenden Literatur verknupft sind. Insgesamt beinhaltet das System derzit ca. 29
Milionen Reaktionen und 18 Milionen Substanzen, zu der jahrlich ca. 1 Million Rgaktionen
und Substanzen hinzukommen.
Fachgebiete: Chemie
Pharmazie
Verfahrenstechnik, Biotechnologie, Lebensmitteltechnologie
Schlagworter: Chemische Verbindungen
Chemische Reaktion
Substanzeigenschaften
Weitere Eine Benutzungshilfe finden Sig hier
Bemerkungen:

Heike Hotzel

Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Eine Benutzungshilfe mit dem Aktualisierungsdatum ist im Internet abgelegt.
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W REAXYS

Query | Results | Synthesis Plans

Standard Advanced

Start search with:

Structures & Reactions

Hauptbildschirm (1)

The Reaxys tearn added new features and functionality. Detals may be found here

arcntor rasce ataiyst structure; filter by resction stractures

Worlflow of the Week #10 ‘
s resctom by ¢

:ThU LB

user (141.35.22.110)

History | Report | My Alerts | My Settings | Help

Names & Formulas

Copyright @ 2013 Reed Elsevier Properties SA. Al rights reserved. Authorized use only.
Reaxys® and the Reaxys® trademark are owned and protected by Reed Elsevier Properties SA and used under license.
Cookies are set by this site. To deciine them or learn more, visit our Cookie Info page.

Register | Login ¥

Query: 'y Impot | save

Sources: Reaxys, PubChem, eMolecules.

Literature

oA S ==
10 5o
A~ z A~ =
Reaction Data Physical Spectra Bio Activity Natural Product
Contact Us | Support | About Reaxys | Terms and Conditions | Privacy Policy | Performance Page

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Wenn man sich zum ersten Mal in Reaxys einwahlt, sieht man diesen Bildschirm in der
Standardsuche. Driickt man auf das Tableau <Structures & Reactions>, 6ffnet sich ein
Fenster mit dem Struktureditor, wie auf der nachsten Folie zu sehen ist.
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Hauptbildschirm (2) ZThULB

I Navigationsleiste

WREAXYS
¢ Anonymous user (141.35.23.11
Query | Results | Synthesis Plans | History | Report | My Alerts | My Settings iste i
Query: Fiepot s
S u Che fu r FortgeSCh ntte ne rces: Reaxys, PubChem, eMolecules.
Standardsuche
Search in: ' Reactions Substances Literature
Search as / by Options
9 Product Include tautomers
Starting material Ignore stereo
Struktur- Reagent  Catalyst e
tch Any role
editor e 9 As Drawn Mo sotapes
Substructure Na charges
S o
Simiaity Na additional rings
[smmvoruns soaron | Ignore Atom Mappings
Y| align results with querd P
Create Structure Template from Name More options Beg inn
jeglicher
Names & Formulas Literature S u Che
Reaction Data Physical Spectra Bio Activity Natural Product

Reset Form

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Der Hauptbildschirm bietet zwei verschiedene Moglichkeiten, in die Suche einzusteigen:

- die Suche im Standardmodus,

Je nach Auswahl der Suche verdndert sich das Angebot der Felder. Im Standardmodus
sind die haufig genutzten Moglichkeiten fur weniger getibte Rechercheure
zusammengestellt. Um chemische Strukturen zeichnen zu kdnnen, ist ein Struktureditor
integriert

- die Suche im Advanced-Modus

Im Fortgeschrittenen-Modus dagegen werden alle Mdglichkeiten der Suche angeboten,
die Reaxys bietet.

Um chemische Strukturen zeichnen zu konnen, ist hier ebenfalls ein Struktureditor
integriert.

In der Navigationsleiste kann man zwischen Suche, Ergebnis, Syntheseplanung,
Anzeige durchgefihrter Suchen usw. hin- und herspringen.
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Navigationsleiste — Login #AThULB

\orteile des personalisierten Arbeitens:

* Abspeichern von Einstellungen

* Abspeichern von Suchfragen

» Abspeichern von Ergebnissen

» Ausldsen von regelmaRigen Suchlaufen (Alerts)

» L&ngeres Halten der aktuellen Suche (statt 30 Minuten sechs Stunden)

Welcome to Reaxys
Anonymous user (141.0815.47.11)

- User name: |:| Password:
[]Remember me on this computer Forgotten password

Welcome to Reaxys
Marilyn Unniitz-Schadlich s logged in

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Navigationsleiste — Register #AThULB

Welcome to Reaxys
Anonymous user (141.0815.47.11) 'YS°

141.081547.11

Anonymous user

Synthesis Plans | History | Report | My Alerts | My Settings Register | Login*
Login =

Register

‘Why register? Registration is free and allows you to gain access to
special features, such as alerts and saved searches, which you can Prvacy. Torms e
customize to your interests. The same usermame and passward can be A
used to access these features on al of the Elsevier webskes on this 24 Lol
platform, Re-registration is not required.

Title Mr —~
Sl o i I Ausfiillen des Formulars
Reaxys zum ] )
personalisier- b tite .
ten Arbeiten D -

Location .

Password 2

Confirm password .

< : SLABpES L y all of its terms.”

e

|
-.

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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=
Bewegen in der Datenbank (1) #AThULB

Nicht mit den Vorwérts- und
Rickwartstasten der
Internetbrowser bewegen!

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Die Vorwarts- und Ruckwartstasten von Reaxys funktionieren sicher ebenfalls
einigermalf3en. Es kann jedoch nicht sichergestellt werden, dass die Zwischenergebnisse
erhalten bleiben. Nach einer aufwendigen Suche ware es sicherlich argerlich, wenn die
Ergebnisse verschwunden waren.
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Bewegen in der Datenbank (2) #AThULB

sl2'n @l alal=m Um jederzeit verldsslich auf seine Ergebnisse

2 zurickgreifen zu kénnen, sollte man sich nur
mit den vorgegebenen ,Reitern“ und Button in
der Datenbank bewegen

Query | Results | Sy (hesis Plans | History My Alerts

My Settings

Standard Advan

=]

ename Duplicate Output Print Left Right Top R;;iz’a Report

Reactlih Citations

Query 296 reacti 49 reactions actions Sreactions |
5 M
| £ Y filtered by filtered by filtered by
Q = @ solvent Yield Record Type
Create Alert

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Die Zwischenergebnisse bleiben sicher erhalten, wenn man sich nur mit den Tasten von
Reaxys bewegt.
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Suche nach Substanzen mLB

» Einstiegsmodglichkeiten in die Suche

* Voreinstellungen

* Trunkierung von Begriffen oder Einschrankung von Suchbereichen
» Standardsuche

» Expertensuche (Advanced)

» VerknUpfung mehrerer Suchen

+ Uberprifung der Suchsyntax bei manueller Eingabe der Suchfrage

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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JZThULB

Eingangsbildschirm
Standard-Suche Advanced-Suche
(SS) (AS)
WREAXYS'  [mmemman vty
search with o e o Py
Strctures & Reactions Names & Formulas Literature. ] Merstoten “::1'"2-:;:”‘ fff—
L. =EE Bl L E Ee

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Wenn man Reaxys aufruft, ist der Bildschirm fir die Standard-Suche eingeschaltet.

Klicken auf den Reiter kann man in den Modus fir Fortgeschrittene umschalten.
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2
AS - Suche fur Fortgeschrittene ZAThULB

Advanced

Expertensuche ausgewahlt

Query | Resulls | Synthesis Plans | History | Report | My Alerts | My Settings
Standard Query: §import | Save
Sources: Reaxys, PubChem, eMolecules.
Search
Searchin: @ Reactions Substances Literature |
Search as / by Options. s .
® produc S — Zusétzlich
Starting material [7] 1gnore stereo .
Strukt e Reagent  Catest o einstellbare
ruKtur- O\ MarvinSketch Any role . .
dit —>» ox Chemson ® 35 vvawn T Nottones . Einschrankun-
eaitor Substructure
Pt L en oder
Sl ] No radicals g
iyt [ o addional rings i
B | e g s Bedingungen
]t esuls vith ey fur die Suche
Lgste structae Teriate fromiame ) More options

Schnelleinstieg, wenn der |
chemische Name bekannt ist

=1 Sl
Show searchable fields oo
Eigenschaften

SEARCH

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Nach Auswahl der Suche, hier <Advanced>, kann man mit dem Struktureditor die
Struktur zeichnen. Wenn der Name der gesuchten Substanz bekannt ist, kann man
diesen in die Schnellsuche eingeben. Das sollte man nur in Ausnahmefallen und nur far
sehr géangige Namen tun. Besser ist es immer, mit dem Struktureditor zu arbeiten und
die bendtigte Struktur zu zeichnen.

Sucht man anhand von Eigenschaften die passenden Substanzen, kann man dies Uber
die formularbasierte oder die Expertensuche tun.
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- o |
AS - Substanzname ulber Schnelleinstieg 4ThULB
Advanced !
| WREAXYS' B = Please enter a chemical identifier and then click "Submit"
awoes “vced | MT‘v-“-H is - ]
Chemical Name:  aspirin
|| == / InChi-Key: BSYNRYMUTXEXSQ-UHFFFAOYSAN
CAS-No: 50-78-2 Cancel
‘ ] Heremsioien Smi\eszo CC(=0)0C1=C(C=CC=C1)C(0)=0
‘ I Create Structure Template from Name
DISPLAY SUCHE
o 4 Sa
i B ; sb
X S¢
) a $d
T e E Se
! @ sf
Y r $g
. . o H $h
Bei der Eingabe zwingend zu beachten: : 1 .
1. Keine Schreibfehler! bk =
2. Grof3- und Kleinschreibung unwichtig = =
3. Auflésung von Umlauten, & in ae usw. 2 -
4. Griechische Buchstaben in Code mit $ o -
H c z $s
(siehe nebenstehende Tabelle) == s
e v e o
5. Hochgestellte Zahlen miissen heruntergezogen werden. o | < =
6. Trunkierung ist méglich. il E =
Z $2
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Bei der Eingabe zwingend zu beachten:

1. Schreibfehler miissen vermieden werden! Der kleinste Schreibfehler fuhrt zu Null
Treffern.

2. Grol3- und Kleinschreibung ist unwichtig.
3.  Umlaute mussen aufgeldst werden, & in ae, 6 in oe, U in ue.

4. Griechische Buchstaben werden mit $ codiert.
(siehe Tabelle)

5.  Hochgestellte Zahlen missen heruntergezogen werden

6.  Trunkierung ist links, rechts und in der Mitte des Namens madglich. Ein <?> steht fur
ein variables Zeichen, <??> steht flir zwei variable Zeichen und <*> steht flr
beliebig viele variable Zeichen.

Tipp: So viel Zeit sollte sein, die Substanz zu zeichnen oder anders eineindeutig zu
suchen. Mit dem Schnelleinstieg kommt man nicht zwingend schneller zu einem vor
allem brauchbaren Ergebnis.
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AS - Voreinstellungen fiir die Substanzsuche FAThULB

Sehr weite Suche:

bringt bei wenigen Einschrankungen

Search as / by Options — A L .
© Prodiuct 9] Incide Eattomers und vielen Substitutionsmdéglich-
) starting material . . . :
© Rasgant | Catayt @:__f‘:;:“’“ keiten viele potentielle Ergebnisse
® fiviioe Mo mixtures
©) s Drawn [T Moisotopes
© substructure [T Mo charges
oﬁl’ilm LR Search as /by opti
AT [7] Mo addtional r ch= ons
© sinlarty @ :;m o e © Product [ inclode tautomers
= ! © starting material i
[7] lign results with query @ Resgent ] Cataiyet ] :?:r::‘et-fterw
More options © any role r: r:\ :u' =
Include related Markush @ s Drivm Wik biis
B Keep Fragments © Substructure ) xi:‘:::
© Jt'-.: together on heteroatoms @Noradicds
(type valu 35) @ on all atoms ] o additional rings
S oty [ 1gnore atom Mappings
B Align results with query
More options
Include related Markush
B Keep Fragments
“é“-.:eparate together
Sehr spezifische Suche: i
bringt bei vielen Einschrdnkungen [f—> %”
. . # of Ring Closures
nur wenige Ergebnisse s
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SS - Standard-Suche %La

Standard
The Reaxys team added new features and functionality. Detais may be found
here
WREAXYS

wnrkfhw nlthe wuk us I Anonymous user
e ] (141.35.23.110)
Query | Results Synthesis Plans History Report My Alerts My Settings | Help Register | Login*
—_— -
Standard Advanced Query: ‘g Impot | Save

Sources: Reaxys, PubChem, eMolecules.

Mogliche Auswahl |

Start search with:

Satvaran [HEETEN o
I Hzxs&)ﬁ\

K Y N N

I Reaction Data I I Physical l I Spectra I I Bio Activity I I Natural Product l

Literature ]

I Structures & Reactions |k I Names & Formulas
/

Contact Us | Support | About Reaxys | Terms and Condiions | Privacy Policy | Performance Page

Copyright @ 2013 Reed Elsevier Properties SA. All rights reserved. Authorized use

Reaxys(® and the Remcysih -scemark are owned anid protected by Read Elsevier Froperties 55 and ussd under Scense.
Cookies are set by this site. To decline them or learn more, visit our Cookie Info page.
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In der Standardsuche wéhlt man zu Beginn zwischen der Suche fur Strukturen und
Reaktionen, chemischen Namen und Formeln und der Literatursuche. Je nach Auswahl
verandert sich auf dem Bildschirm das Angebot.



Tho fowcrs £
here.

WREAXYS'

ReactionData hysical

Cortackus | Suppert | Aboue Reasys | Torms and Corcenns P
Copyrepe ©12013 R Bosvs Presartes S Al eserved. A
By s the ity ek we swend ard st by
ook e 55 by e S To eck o b e, vk 0 €

SS - Substanzsuche nach Namen und Formeln

JEThULE

N

Query Results Synthesis Plans History Report My Alerts Help
——
Standard Advanced
Search
Searchin ) Reactions @ Substances | O Lierature
@ Product [T Include tautomers
Starting material F Ignore stereo
3 Reagent | Catalyst ] No saks
| MarvinSketch Any role P no rictives
P
© ps Drawn [T Noisotopes
© substructure [ No charges
on heteroatoms [ No radicals
® on all atoms i )
© Simiarity o addiona rings
Ignore Atom Mappings
Align results with query
Create Structure Template from flame More options

Structures & Reactions Names & Formulas Literature

Reaction Data Physical Spectra Bio Activity

Clear Query

Natural Product
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SS - Trunkierung und Eingrenzung von Bereichen ZAThULB

1 substances

Standard || ©@ substances > Names & Formulas

Names & Formulas

Please select the fields you would like to add to your search by selecting the checkboxes and click "OK*

Reaxys Registry Mumber - =] Lookup 159 substances
[F] CAS Registry Number is =) Lookup
) e . ).
[¥] chemical Name
. Lockup
 reteai e _starts with .
1 Molecular Weight - || . Lookup
" ends with
7] Element Symbols is :conlains Lookup
[7] Element Counts i [=] cokup 892 substances

View more fields

Advanced
= Identification dsts —
T = e v oJentification 1498 substances
Reaxys Registry Number (IDE.XRN)
_ Preferred RN (IDE . XPR)
9 substances ) CAS Registry Number (IDERN _ w ™
Chenmical Name (IDE.CN) [ is < 5‘3:5 with
Chemical Name Segment (IDE. ncs !Nlth
contains

Linear Structure Formula (IDE.LSF)

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Eine Trunkierung von Begriffen kann in der Standardsuche und in der Advanced Search
vorgenommen werden.

<is>: genau wie eingegeben
(diese Suche, die die meisten Einschrankungen hat, erzielt die wenigsten Ergebnisse:
genau eine Substanz mit dem Namen Benzidin)

<starts with> : das Eingegebene muss am Wortanfang stehen
<ends with> : das Eingegebene muss am Wortende stehen

<contains>: das Eingegebene kann irgendwo im Wort, hier chemischer Name,
vorkommen
(die am weitesten gefasste Suche hat die meisten Ergebnisse)
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SS - Suche von Eigenschaften (1) ZAThULB

Standard || ©@ substances > Names & Formulas

Graue Schrift: in Vorauswahl vorhanden | L ‘
iew more Fields =
Rote Schrift:  nicht in Vorauswahl
Gelb unterlegt: kann in Reaxys, PubChem Formular
u. eMolecules gesucht werden mit den
wichtigsten
Add/Remove Names & F@rmulas Search Fields V Ol'ein-
Find any property RESET geste“ten
= Reaxys - Reaxys Registry Number (in multiple) E| en-
= S\\.lbstance Iden'tvfl r CAS Registry Number  (in Reaxys) g
- % Chemical Name (in multiple) SCh aﬂen
Molecular Formula (in rultiple)
s (IDE.C Molecular Weight (in multiple) A

(Chemical Name Segment (IDE.CNS)
Linear Structure Formula (IDE.LSF)
Fragment Molecular Formula (IDE.FMF

Element Symbols {in multiple) v
Element Counts (in multiple)
Preferred RN

ular Formula (IDE.MF)

Search MF Range (IDE.MOFO)
(Charge (IDE.CHA)

Number of Atoms (IDE.NA) >
=

hichiiahitad Fiakls Wil Saarch ) ool databaces

Save
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Wenn man Substanznamen und Formeln in der Standardsuche nachschlagen mdchte,
bekommt man ein einfaches Formular mit den wichtigsten Eigenschaften angeboten.
Wenn das nicht reicht, kann man sich durch Anklicken von <View more fields> den
kompletten Baum der ,Substance Identification anzeigen lassen.

Hier unterscheidet man drei verschiedene Anzeigen:

- mit grauer Schrift sind alle Eigenschaften geschrieben, die sich in der Vorauswahl
befinden,

- mit roter Schrift sind alle Eigenschaften aufgefihrt, die sich noch nicht in der
Vorauswahl befinden und die man aufnehmen kénnte und

- gelb hinterlegt sind alle Eigenschaften, die in den drei verschiedenen Systemen von
Reaxys, PubChem und eMolecules vorhanden sind.

Mit <Add> kann man aus allen Eigenschaften weitere gewiinschte dem Meni
hinzufiigen, mit <Remove> kann man Eigenschaften aus der Auswahl wieder entfernen.

Falls man eine vollig andere Auswabhl treffen mochte, kann man das Meni mit <Remove
all> komplett leeren und mit <Add> die Auswahl neu aufbauen.
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SS - Suche von Eigenschaften (2) ZAThULB

Standard |- @ substances [~ Names & Formulas i ;
Maoglichkeit der
\L Verédnderung der
Add/Remove Names & Formulas Search Fields Sortieru ng der
Find any property | Eigenschaften
= Reaxys & Reaxys Registry Number (in multiple)
B 5? A CAS Registry Number  (in Reaxys)
B : Chemical Name (in multiple)
C Molecular Formula (in multiple)
(a ) Addon Molecular Weight (in multiple)
Chemical Name Segment (IDE.CNS) ent Symbols (in multiple)
Linear Structure Formula (IDE.LSF) ElemeMnCounts (in multiple) =
Fragment Molecular Formula (IDE.FMF) f e
Moleculsr Formula (IDE.MF) Dicrenod 1 fooaiye) .
Search MF Range (IDE.MOFO) I Chemical Name Segment {in multiple) s,
Charge (IDE.CHA) Reaxys Registyy Number (in multiple)
ELC) . CAS Registry Nimber  (in Reaxys)
Aufnahme weiterer , S
Number of Atoms (IDE.NA) . 2 Chemical Name {in multiple)
ElgenSCh aften n daS Molecular Formul (in multiple)

Note: highlighted fields will search in multiple databases

Suchformular

Raneys oy b = 9
CAS Reegistry Muber = Lovhp Element Symbols (in multiple)
henica Hane = Ll Element Counts (in rutiple)
S =l - Preferred RN {in Reaxys)

1 Ghevical are Segmen =] Lok
Molecular Weight = ok
Element Symboks =l Lockp
Elmert Courts = Lodkap

] Preferred RN =l Lookup.
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Um eine oft benutzte Eigenschaftin das Formular zu laden, klickt man auf diese
Eigenschaft. Sie ist dunkel unterlegt, gleichzeitig wird der <Add>-Button aktiv. Wenn

man diesen anklickt, wird die neue Eigenschaft an das Ende der Liste mit aufgenommen.

Die Sortierung der Eigenschaften kann man mit den beiden Buttons rechts neben den
Eigenschaften verandern. Zum Schluss speichert man die neuen Einstellungen mit
<Save> ab und die neu eingefligte Eigenschaft steht zur Suche im Formular bereit
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SS - Suche von Eigenschaften (3) ZAThULB

Standard | = & Lok Eingabe der Summenformel
CAS Registry humber is =] Lookup in Hill-Ordnung:
Chemical Name & =) = 1. Kohlenstoff
Moleculsr Formuds e B T 2. Wasser_stoff .
- - : 3. Alle weiteren Elemente in
|k dboee oo e [l Ll alphabetischer Reihenfolge

Himdeciarwes) Durch Anklicken wahlt man die

[E] Element Symbo erste Substanz aus, alle
eenent o Weiteren durch Driicken von
Jeereredrn | <At Gr> und linker Maustaste.

Select index items and click ‘Transfer’

Reaxys PubChem etolecules

Voraussichtliche
Anzahl der Treffer

Molecubr Formuda | is _ Z] L

CBHBO*2CEHE (1)
CBHBO*CEHIN (3)
CBHBO*CEHIN"2C18H1803 (1)

. o
Transfer

Saarch a6 /by

CEHBO*CEH7NO (4)
@ =
5] MarvinSketch Cancel
| 2 Rl i A CEHBO*CEH1002 (1) -
Bratin CBHBO*CEH1004 (1)
it CBHEO*CBH11NO (1)
. CEHBO*2CEHTTNO (1)
e et e CBHEO"CEH11NO3 (1)
CEHBO*CEH11NS03*CEH16FeN406 (1) |
HBOCEH12N2 (1 -
Molecular Formula | is [zj LEEER S e .

SEARCH
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Um eine Eigenschaftin der Standardsuche zu suchen, klickt man bei der
entsprechenden Eigenschaft auf <Lookup>, woraufhin sich ein Fenster mit den zur
Verfiigung stehenden Substanzen 6ffnet. Hier gibt man die Molekulformel in Hill-
Ordnung (zuerst den Kohlenstoff, dann den Wasserstoff und die restlichen Elemente in
alphabetischer Reihenfolge, wenn die Formel keinen Kohlenstoff enthélt, dann gleich
alphabetisch) ein.

Es o6ffnet sich eine Liste von Substanzen, aus der man sich die gesuchte auswahlen
kann. Die Anzahl der voraussichtlichen Treffer steht in Klammern hinter der Substanz.
Mit <Transfer> bekommt man die Summenformel in das Suchformular, driickt <OK> und
es erscheint diese Suchzeile unter dem Struktureditor auf dem Suchschirm. Mit
Anklicken von <Search> beginnt man die Suche.

Falls man es sich mit der Suche noch einmal anders uberlegt, kann man durch Driicken
von <Lookup X> die Suchzeile wieder entfernen.
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SS - Suche von Eigenschaften (4)

ellow wd-266 (water dispersible)
benzidine (and its salts)

Standard uld like to add to your search by selecting the checkboxes and click ‘OK"
|
Reaxys Registry Number - =] Lockup
CAS Registry Number =] Lookup
] Chemical Nome is ~fl berzid || Lookup
) Molecular Formula i K1 ;"""'“""" & Lookup
Chenmical Name Segment is [+ : : § I.l' 4 Lookup
Molecular Weight - [=fbenddin, komplexm. 4.4 dinitro-biphenyl Lookup
Element Syrbols = = : : i kool Lookip
Elemenk Courts P = o Lookip
bendldin-3-yl hydrogen sutfate
Preferred RN is 3 U 3-yl hydrogen sulphate a
i o @’_
1788 yano-p dimeth

:ThULB

den bereits eingetragenen

Durch Schreiben in das
Feld klappt sich eine
Wortliste entsprechend

Buchstaben auf.

P

c\‘ MarfinSketch

Crests St

Chemical Name | is EI

Searchas /by

SEARCH

Lookup X
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Man muss nicht zwingend mit <Lookup> die hinterlegte Auswahl benutzen. Man kann in
das Feld fir die gesuchte Eigenschaft einfach hineinschreiben, dabei 6ffnet sich sofort
eine Wortliste entsprechend den eingetragenen Buchstaben, aus der man ebenfalls die

gewulnschten Begriffe auswahlen kann.

Hat man die gesuchten Begriffe gefunden, drickt man<OK>, der Suchbegriff erscheint in

der Suchzeile im Suchschirm. Die Suche I6st man mit Driicken von <Search> aus.

Analog kann man so mit allen Suchfeldernin der Standardsuche verfahren. Die
hinterlegten Listen sind den jeweiligen Suchbegriffen immer angepasst.
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AS - Verfiigbare Eigenschaften ZThULB

RS Beim Schreiben in das Feld
~mwecos|  Klappen sich bereits die
1 Eigenschaftsfelder auf, in
denen die Buchstaben-
gruppe enthalten ist.

Searchin @ Roch

Eingabe der gesuchten

Eigenschaft ins Feld [ Dureh. Klicken
— auf die Eigen-
i /:T“:, schaft 6ffnet sich
m— Hi e‘f.‘ea‘r‘g @ fields . Check Syntax dle SUChe n
s m———— n't know the Reld code, search for 3 topic here: dlesem Feld

|natu

andlfor enter an adwanced factual query!

= Reaxys
= Identification = Reaxys
Show searchable fields i bitstanc Icentiics = Natural Product  exists
Reaxys Registry Number (I0E™ }

Preferred RN (IDE XPR) = 1 i
CAS Registry Number (IDE.RN) Isolation from Natural Product (INP.INP)
Chemical Name (IDE.CN)
ot & S e i S e Chemical Name Segrment (IDE.CNS)
il bk piprdl e Linear Structure Formula (IDE LSF)
= Reaxys
= Natural Product  exists
= Isolation from Natural Product exists

Isolation from Natural Product (INP.INP) is » Lookup
Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Wenn man wissen mdchte, ob eine bestimmte Eigenschaft verflgbar ist, driickt man auf
<Show searchable fields>. Es klappt sich der komplette Meniibaum auf. Die gelb
hinterlegten Eigenschaftsfelder sind in Reaxys, PubChem und eMolecules zu finden, die
nicht hinterlegten Felder sind nur in Reaxys besetzt. Wahrend man die gewiinschte
Eigenschaftin das Feld schreibt, klappen sich die entsprechenden Eigenschaftsfelder
bereits auf. Hier im Beispiel sollte die Suche nach ,natural products” erfolgen, hach
Eintragen von ,natu“ ist der Menibaum bereits bei ,Natural products* aufgeklappt.

Beispiele fur weitere suchbare Eigenschaften sind ,mechanical properties “, ,UV*,
Lcrystal“, ,sublimation®, ,boiling point®, ,use/application®.
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————— =
Advanced © substances

= Identification exists
Substance Identification
Reaxys Registry Number (IDE.XRN)
Preferred RN (IDE.XPR)
CAS Registry Number (IDE.RN)
Offnen | chemica Name (DE.CN)
d er Chemical Name Segment (IDE.CNS)
Linear Structure Formula (IDE.LSF)
Baum- Fragment Molecular Formula (IDE.FMF)
struktur | | Molecuiar Formuia (DE.MFj=e
Search MF Range (IDE.MOFQ)

Eingabe der Summenformel

in Hill-Order:

1. Kohlenstoff

2. Wasserstoff

3. Alle weiteren Elemente in
alphabetischer Reihenfolge

AS - Substanzsuche mit Summenformel

:ThU LB

Select index items and click ‘Transfer'

Reaxys | PubChem ebolecles

C10H14N2*C11H2202 (1)
CI0H14N2'CI2HBCIO3S (1)
C10H14N2*GI2HBBO4'H (1)
CI0H14N2"C12HBN205 (1)
C10H1AN2'C12HICIZNOAS? (1)
CI10H14AN2*2C12HACIZNOAS2 (1)
CI0H1ANZ'C12H12N20652 (2) IIDE _MF = "C10H14N2' I
C10H14AN2"C12H14N206 (1)

CI0H14N2'C12H1502PSSe (1) 3

Q00 i OO

1007 substances out of 5911 citations

AU U LS UL R R L

Substances (Grd) | Substances (Table) | Gtations 0 to Page__ IS
L s
k. = B 8| & | Q| F oy NooReerences ~ 8 =
nate | Exchute | Oukpnt | Brok | Zoormin Zoom cnd e

Structure Dats ';l‘gqs | Al
Structurs/Compound | e
. Reactions
Chermical Name: 35 pren.
B Iphermboperizig autof
4656 reactiors.
NN Reaxys Registry Number; 132157
. CAS Registry Number: 52.54-6
e of Substance: hetaicoyce
Formula: CioHidt
mEa Linear Structure Formula: 480

Synthestze | Show Detals

Chemical ame: 51prep
s Shrucotne cutof
[ 378 roactiors.

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibﬁothek Je'n;

Molecular Weight: 162.235
InChI Key: YZTVEXZXZGCT-
LHFFFAOVSAN

Es wurde in die Fortgeschrittenen-Suche (Advanced Search) unter Suche nach

Substanzen gesucht:

Gesucht wird hier eine Substanz mit der Summenformel: C;qH4N,

Ganz wichtig: Bei der Eingabe muss die Grof3- und Kleinschreibung der Buchstaben fir

die Elemente eingehalten werden.

Die Suche hat tber 1.000 Ergebnisse, dass sind zu viele.

Weiterhin bekannt sind die Namensfragmente : methyl, pyridine, pyrrolidine

(FUr Mehrkomponentenverbindungen wie z.B. das Hydrochlorid des Pyridins schreibt

man: C5H5N*HCI)
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—————
Advanced 9 Substances

CAS Registry Number (IDE.RN)
Chemmical Mama (IOF A1)

Chernical Name Segment (IDETTTT
Linear Structure Formula (IDE.LSF)
Fragment Molecular Formula (IDE.FMF)
Molecular Formula (IDE.MF)

Search MF Range (IDE.MOFO)

Charge (IDE.CHA)

920 substances out of 889 citations

Substarces (Gid) | Substances (Table) | Citations

= g &l e

Structue Structure/Compound Dita

Chemical Name: 57 prep
3-(1-methyl-2-pyrrobdey }-pyndne out of

218 reactions.
Reaxys Registry Number: 82108

Molecular Weight: 162.235
INChI Key: SNICKCGAKADSCY-
UHFFFAOYSAN

Chemical Name 17 prep
My D-nicotine out of
] 53 reactions.
# Reaxys Registry Number: 82110
A CAS Registry Number: 25152.00.9
i Type of Substance: heterocyckc
= Molecular Formula: CoHis
BEOA Linear Structure Formula: CyoH;dhi;
Molecular Weight: 162.235
Syrthesze | Show Detals InChI Key: SNICXCGAKADSCV-
SAVBAGLESAN

. B 8| ® | & | 7 sy NoofReferences ~
o | excuse | Oupt | Prne | Zoomin Zoomout  hade

N of preparations
Al pregs | AF
Reac!

[
AS - Substanzsuche mit Namensfragmenten ZAThULB

Select index items and click 'Transfer*

Reaxys | Pubthem  eMolecuss

search
rethyl
1 .

methyicc (10)
methylp (4)
methyi31 (1)
methyi52 (1)
methyi52' (1)
methyle (1)
methyly (1)
methyit (1)
methyt (6)
methyfn (1)
methyl03 (1)

methyiOn (1)

methyi0ribothymiiine (1)

methyt10 (3)
methyi12 (1)
methyl128 (1)
methyl13 (2)
methyl138 (1)

OO oot s OO

[1DE.CNs
;IDE}.CNS
|1DE.CNS

"*methyl*" AND
"*pyrrolidine*’ AND
"*pyridine*"'

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Bei der Suche mit Verbindungsnamen ist folgendes zu beachten:

Der chemische Name muss in geeignete Fragmente zerlegt und mit ,and“ gesucht
werden. Die Namensfragmente missen links und rechts trunkiert werden (Benutzung

von ,contains®).

Die alleinige Suche nur mit den Namensfragmenten fiihrt ebenfalls nicht zum Ziel, weil

auch hier zu viele Ergebnisse gefunden werden. Ist eine Suche mit Namen oder

Namensfragmenten ergebnislos oder brachte sie zu viele Treffer, sollte zwingend eine

Struktursuche durchgefihrt werden.

Weitere Hinweise zu Namensfragmenten:

* In der Datenbank werden IUPAC-Namen verwendet, das heif3t, die Namen sind in

englischer Sprache.

» Deutsche Verbindungsnamen sind sehr selten.

» Trivialnamen werden nur unvollstandig aufgefuhrt.

* Handelsnamen sind nicht enthalten, jedoch bekommt man zu jeder chemischen

Struktur eine Liste von Anbietern gezeigt, soweit die Substanz im Handel zu kaufen

Ist.

Es ergibt sich, dass eine Suche mit Namensfragmenten oder Summenformeln entweder

zu viele Ergebnisse liefert oder zu keinem eindeutigen Ergebnis fuhrt. Im Falle des

Beispiels kbnnte man beide Teilfragen verbinden und kdme zu einem Ergebnis mit nur
noch 4 Substanzen. Das kdnnten bei einer anderen Suchfrage jedoch immer noch sehr
viel mehr sein, deshalb ist es immer besser, mit einer gezeichneten Struktur in die Suche

zu gehen.
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AS - Suchoperatoren fir Verknipfung mehrerer Suchens#dThULB

Reaxys T .
I Advanced H @ Sybstanc I
# Identification exists =

= Physical Data  exists
= Melting Point  exists
and Melting Paint, *C (MP.MP) = v  Lookup
,SOL)
oximity  exists

2

@
*] exists

N

* Bool‘sche Operatoren sind méglich: and, or, not

« Abstandsoperatoren

— PROXIMITY
zur Suche in Unterkategorien
z.B. BP.BP="120" PROXIMITY (BP.P>='750' AND
BP.P<='760")
(Siedepunkt unter bestimmten Druckverhéltnissen)

— NEAR
zur Suche im gleichen Feld mit beliebiger Reihenfolge
z.B. pharm.com=Id* near pharm.com=50*
(Suche nach der letalen Dosis)

— NEXT
zur Suche im gleichen Feld mit festgelegter Reihenfolge
z.B. AB.AB = "capillar® NEXT AB.AB = "electrophor®
Kapillarelektrophorese

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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AS - Suchoperatoren zur Suche von Bereichen FAThULB

Advanced ® substances

= Reaxys
# Identification exists
= Physical Data  exists
= Melting Point  exists

and « Melting Point, °C (MP.MP)
Solvent (MP.SOL)

MP.MP <'100' AND MP.MP ='200'

# Boiling Point exists

* Sublimation exists

mit
<,> <=5,>=5=
sind Einschrankungen von
Bereichen madglich

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Advanced Search:
= steht fur einen bestimmten Wert
Mit <, >, <=, >= kbnnen Bereiche festgelegt werden.
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AS - Verkniipfung der Suchfragen FAThULB

———— =
Advanced © Substances o :
[ query || Temporan res.t descrption oate

Edit Create Alert 2013-12-19 13:23

Substances: 920 substances View Store

(IDE.CNS="*methyl* AND Substances: (IDE.CNS=""methyl*" AND IDE.CNS=""pyrrolidne*’
2 IDE.CNS="*pyrroldine*' AND AND IDE.CNS="*pyricine*")
History 1DE.CHS="*pyricine™’)

_— 889 citations View Store
Edit Create Alert 2013-12-19 12:58

Substances: 1007 substances View Store

(IDE.MF="C10H14n2") Substances: (IDE.MF="c10H14n2")
5911 citations View Store

| [Fhcombire hitsets |

T sty No of References v Select how you want to combirie the hitsets

ggﬂ [
| Reactions
7 Chemical Name: 7 prep " -
3 3-(1-methyh-2.pyroldnyl) pyridne autof <
[ 218 reactions. Spectra (6)
Reaxys Registry Number: £2106 Boactivty/Ecot il = - = R
N CAS Registry Number: 22083-74.5 Usefappicatior Merge 11 with 4 Overlap 11 with Exclude 11 from 4 Exclude 4 from 11
3 e Type of Substance: heterocycic Hatural Procuc
tl Molecular Formula: €y
o mEan Linear Structure Formuia
NCSHACH(GHNGHs)
Sythesze | Show Detals  Molecular Weight: 162,235
IChl Key: SNICKCGAKADSCY.
UHFFFACYSAN
Chemical Name: 17 prep idertricaton
May ©-ricotine outof Physical Data (4
| 53 reactions. ectra (1)
& Reaxys Registry Number: 62110 Bioactivity/Ecot
Won CAS Registry Number: 25162.00:9

o Type of Substance: heterocyck:
2 Molecular Formula; C o1
BELR Linear Structure Formula: CyHsdl
Molecular Weight: 162.235
Syrthese | Show Detals | InChl Key: SNICXCGAKADSCY-
SNVBAGLESAN

2

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Wenn man beide Suchfragen miteinander verknipft, bekommt man fir dieses Beispiel
immer noch mehr als eine Substanz angezeigt, jedoch ist die Auswahl hier bereits
ziemlich begrenzt.

Es kdnnten bei einem anderen Beispiel bei der Verknlpfung der einzelnen Suchfragen
mehr Ergebnisse angezeigt werden. Deshalb ist es sinnvoller, von vornherein mit der
Struktur zu suchen.
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AS - Kenntnis der Suchsyntax ZAThULB

—————
Advanced 9 Substances

[IDE.CNS="*methyl*' AND IDE.CNS="*pyrrolidine® AND IDE.CNS="*pyridine*"

Hide searchable fields Check Syntax

Reaxys: Check Syntax x Reaxys: Check Syntax
Incorrect syntax: no field IDE.CS, in query: IDE.CNS="*methyl*' AND Syntax OK
IDE.CS=""pyrrolidjpe*" CNS="*pyridine™' Ok

Zuriick zum Eingabebildschirm

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Bei haufigerem Gebrauch der Datenbank kennt man die einzelnen Feldkirzel und ist in
der Lage, die Suchfrage direkt in das Suchfeld einzugeben.

Wenn man sich nicht sicher ist, ob die Syntax stimmt, kann man sie vom System
Uberprufen lassen. Wenn nach der Prifung angezeigt wird, dass die Syntax ,,Ok" ist,
kann man den Such-Button betéatigen. Bei Fehlern kommt man zum Eingabebildschirm
zuriick und muss die Suchfrage Uberarbeiten.
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AS - Substanzsuche mit CAS-Registry-Nummer ZAThULB

Advanced 9 substances Select index items and click ‘Transfer®

:

L
= Reaxys 123091 (1)
= Identification exists g;’ﬁ 0
= Substance Identification 12212 5533
Reaxys Registry Number (IDE.XRN) :gg:g;::}
Preferred RN (IDE.XPR) ggg;é:g
18-
CAS Registry Nurmber (IDE.RN) is - 123-19.3 (1)
123-20-6 (1)
Chemical Name (IDE.CN) 123-22:8 (1)
123-23-9(1)
Chemical Name Segment (IDE.CNS) 123:24-0(1)
Linear Structure Formula (IDE.LSF) e
123295 (1)
123-30-8 (2)
123-31-8 (4)
123:320(4)
200 - o0
Query 1 substances
0 st uctye 4{} oM
t ® of preparations i
Structure S AStE e | Adereps | A Avadable Data o ‘
| | Raactions Search Progress
Chemical Name: 24 prep Identification 8657
4hydroxy-benzaldehyde out of Physical Data (327)

/_@_ & 16762 raachions. Specira (230)
4 Reanys Registry Number: 471352 & cotox (217) ished _
o CAS Registry Number: 123-06-0 Us ion (23) E Sedch !l hit= focad.

Type of Substance: nocyche

Molecular Formula: € H.O. Quanturn Chemic.
[L[=[a] <] Linear Structure Formula: CH{OH)CHO Oata (1)
Molecul t: 122123
ey , | Delecuar o . =
UHFFFAOYSA-N Loading..

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Die einfachste Suche ist die Suche mit der CAS-Registry-Nummer als eineindeutige
Bezeichnung fir chemische Substanzen. Wenn diese Nummer bekannt ist, braucht man
die Substanz nicht zu zeichnen.

Nur fir ca. 80 % der chemischen Substanzen existiert ein Substanz-, Handels- oder
Trivialname, auch die IUPAC-Namen sind nicht eindeutig. Nur bei der Verwendung der
CAS-Nummern kann es nicht zu Verwechslungen kommen, jedoch existiert nur fur 2/3
der Substanzen eine CAS-Registry-Nummer. Ist diese Nummer nicht bekannt, ist die
Struktursuche die einzige Mdglichkeit, Verbindungen gezielt zu finden. Man sollte also
die gesuchte Substanz mit dem Struktureditor zeichnen.



p=
Struktursuche von Substanzen mLB

» Verfugbare Struktureditoren

» Zeichenwerkzeuge im Struktureditor ChemAxon MarvinSketch
» Suche einer exakten Struktur

» Substruktursuche

» Einschranken der Ergebnismengen

* Ergebnisanzeige in der Datenbank

» Ausgabe der Ergebnisse

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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2
Verfiigbare Struktureditoren #AThULB

* ChemAxonMarvinSketch (voreingestellt)

« Dotmatics Elements

* GGA Ketcher

» CrossFire Structure Editor
* Accelrys Draw

» Accelrys ISIS/Draw

* CambridgeSoft ChemDraw
+ |CEdit

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Unter <My Settings> kann man aus acht unterschiedlichen Struktureditoren auswahlen.
Voreingestellt ist der ChemAxon MarvinSketch.

Der Struktureditor unterscheidet nicht in Standardsuche und Advanced Search.
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Struktureditorauswahl y2ThULB

tludifv Application Settings [
7

, reaction and substance search options, hits per page and specify color.

Modify Personal Data

View details from your Regisfr: Profile. Includes a facility to change your Personal Details.

Change Password

Change your Password.
editor
e Ressys Stuxtre
Edtor Phugin & staled
Fr—
a e e
GGA Ketcher Sy Ot
Sy 15 D

rescton query edtr, o other et s slected

admeisater o ik

donriond e raialer.

Reaxys wl presenta warning message, f these editors are
seected, but he 55 cre eor phige  hot rtaled,

# Structure display options
 Reaction search options
+ sabstance search options: Save

s porpage S [95 [elrmiepm poun

ophagts ey stre [ [— e

o I e

User preferences have been updated.

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Um den Struktureditor wechseln zu kbnnen, muss man angemeldet sein. Man gehtin
der Menileiste auf <My Settings>, dann auf <Modify Application Settings>. Es 6ffnet sich
ein weiteres Fenster, in welchem alle verfugbaren Struktureditoren aufgefuhrt sind.

Der Struktureditor ChemAxon MarvinSketch ist voreingestellt. Wenn man einen der
anderen Editoren verwenden méchte und nétige Plug-Ins fehlen, gibt das System eine
Warnung aus.

Nach der veranderten Auswahl speichert man mit <Save> die Einstellung ab.

In diesen Unterlagen wird auf die voreingestellte ChemAxon MarwinSketch-Version
eingegangen.
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=
Struktureditor 6ffnen #AThULB

Doppelklick auf
Zeichenflache

o Oamy Mouse { bt arveienade ) & loggedn ﬂ ; = 3/ child
https. /v, remys.comy/rexxys/js/sre_5_1_L_03/child_java jsp
e File Edit View Insert Options Object Templates Chemistry Calculations Help
Stndard Advasced Query: g imwot e e = -
P FIREIEET | [ EEIEEEE
Searth —
A e e &
Q|
ol ", = -
¢ < | Struktureditor ChemAxon
e = = ™ o . - .
, java e —>1 MarvinSketch 6ffnet sich
Suchrs Templita from Hame 9 * =
N\, -l
andjor erter an advanced fachudl quary! —D.
hakhiasoit
e e —_— T
o Mk [l
] . 7
L 'Fun#._'_Quqy____ L c:x‘lt_m-twn
Reaxys supports various structure editors. Plet Woarten auf www.google.de.

Java wird gestartet

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Beim ersten Mal kann es einige Zeit dauern, bis sich der Editor 6ffnet. Die abgebildete
Kaffeetasse hat hier eine gewisse Berechtigung. Beim spateren Offnen geht es ziigiger.



=
Struktureditor — Zeichenwerkzeuge (1) ZAThULB

Meniileiste
ermdglicht Zugriff auf alle Funktionen
zum Zeichnen, Andern und

Funktionsleiste Definieren von (Sub-) Strukturen
. |
WaagereCht" @ hittps//www.reaxys.com/reaxys/js sre,*l,ﬂ? child_java jsp

enthalt haufig gebrauch-
te Button, ermdglicht
schnelle Auswahl von
Strukturen, Templates
(vorgefertigte
Strukturfragmente) usw.

File Edit View Insert Options Object Templates Chemistry Calculations Help

DIBREIEE T EE R EIEE

- 1> Auswahl von Bereichen

Radiergummi

i+ == Periodensystem/Generische Gruppen
—> Wichtigste Elemente

1> Auswahl der Bindungen

+—> Auswahl der Stereobindungstypen
1> Atomketten

— Reaktionspfeil

+=—3 Atom mapping

> n Wiederholungen der Struktur

Funktionsleiste

senkrecht:

enthalt Basiselemente
zum Zeichnen von
Strukturen wie Atome,
Bindungen, Ketten usw.

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Hier wird nur der voreingestellte Struktureditor ChemAxin MarvinSketch erklart.
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Struktureditor — Zeichenwerkzeuge (2) #AThULB

Ly '4>I Ly

_)J i e Auswahl von Bereichen auf
O !y Lasso —) X
O @ Structure Selection dem Zeichenbrett

© H Hydrogen
C Carbon
N Nitrogen
O Oxygen
S Sulfur

P Phosphorus |31 Wichtigste Elemente
F Fluorine
€l Chlorine
O Br Bromine
O I lodine

O O

(a)

0O O

C -
/ \E_’

\e

O O

© / Single
——C 7 Double —)l Bindungsarten

O # Triple

C R
S

O | = Single Up

O (A Single DOWN ey Stereobindungen

© [+ Single Up or Down

2

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Struktureditor — Zeichenwerkzeuge (3)

JEThULE

© A~ Chain

3 O /AL Curved Chain a

Langere Ketten

Reaktionspfeile

Unmap Atoms

> ® ', Manual Atom Map >

Atom mapping

N-mal Wiederholungen
eines ausgewdhlten

Fragments

Iz]

Fhy i p——
(L[> U
Lo || conce |

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

57



Struktureditor — Zeichenwerkzeuge (4)

Periodensystem
der Elemente

JEThULE

Daten zum angeklickten Atom
Hier: Kohlenstoff

TPesiodiT
Periodic Table
=
Name: Potassium (K)
Atomic number: 19

1 Mass: 30.0083 L
1 1 2 | cectronegatiy: 0.8 1 1yl 6 17 He
2 [l gl O-meer W0 [} 0 F Ne

3EW§.3‘5573910U|ZM_S|PSUN'

5Rb S Y 2r Mb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te 1 Xe

B&&laﬂf!a W Re Os Ir Mmm&&ﬂ.mﬁm
7 fr Ra Ac Rf Db Sg Bh Hs Mt

Momist | Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Vb Lu
| _worust | Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fn Md No Lr
Clear st |
Color schema: Color legend:

O cpi © Standard state

O cp © Standard state [ dBlock |

@ Blocks ) Metals Nonmetals E Block 1Block Close

T

Verschiedene Ansichten einstellbar

Heike Hotzel

Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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[
Struktureditor — Zeichenwerkzeuge (5) #AThULB

Erlauterung zur angeklickten
generischen Gruppe
Hier: Halogene

- e/

[Any halogen. The query ammxmalcvmlngen atom, I
4

Generic query atoms Atom query properties

(][ an] [ | [ [mmaiogens [ .| [ | [ ] [ ][ | 0] [ [0 ][0 ] [am]

Periodic Table Groups Special nodes

[(61] 2] [o3] (o] [ [se] [o7] [aa ] [es] (e ] [pat] [+ ]

[s10] [o11][s2] [s13] [o14] [s15] [o1s] o17] 1] o Y]

[ ] (e (o | [s | [mo | [mo | [ | (s | [ o | [mr0] [r1] [rr2] [m13] [ras] [mss] [mro]

[rez] (] (o] [rao] a1 ] [res] [mes] s [ [ [as] o] ][] o]

Custom Property

wpe: | Rgowp || Aias || pseudo |[ swmmts |[ vawe |

Value: | )

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Struktureditor — Zeichenwerkzeuge (6)

Funktionsleiste waagerecht

Vor- und Zuriick-Button (mehrere Schritte mdglich)

JEThULE

Q|0

G~ ~ %/ [Hechan| 20|30
' ) Template catego =]
1) cenerk

DD Growm Emers
D Gretoatkanss
D) Heterocycies|®
D) Potyereiics

D Homslogy
I3 Alpha 0 sup:
D Bets D sugas
[ Deonnucieo]
D) Flavencids

[ Hucieobases
D Mutteosizes|

Vordefinierte

Generische Gruppen

}

]

o ron] e om

£z

i

[

Dot e Tomplates

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

(Eslan
(o (am] (o cm)
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Struktureditor — Zeichenwerkzeuge (7) ZAThULB

Funktionsleiste waagerecht

Vom Benutzer ausgewdhlte Strukturelemente
aus den Templates zur schnellen Verfligung

* —
Kontroll i r — = - f - = - ‘ ,
derogtiﬁkfur — Q] (2| C| B x 1 | C'VO @ ’E‘(g)

LA
€ Valence Error Checker c
2valonco arors ouna < i
Q
= -
G~ v % Mtk 20
T
| |
=il O DG O

it~
‘
|
i
]

ZPyrrole

&
T | — /
TTe !m,m,-, i

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

PODDDDDOC

Die wichtigsten Strukturelemente kann man sich in der waagerechten Funktionsleiste
anzeigen lassen.

Als erster Button in der waagerechten Strukturleiste erscheint der Button <Check
Structure>. Hier kann man die gezeichnete Struktur auf evtl. Fehler absuchen lassen.
Bei komplexen Strukturen kann das hilfreich sein, obwohl man direkt beim Zeichnen
bereits auf Fehler hingewiesen wird.

Die Auswahl der angezeigten Strukturelemente kann den eigenen Vorstellungen
angepasst werden, indem man die Eigenschaften des gewtinschten Templates
aufschlagt und bei <Display on Toolbar> ein Hakchen setzt. Nach dem Driicken von
<Reload> hat man alle Strukturen des/der ausgewahlten Templates in der waagerechten
Funktionsleiste.
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Struktureditor — Zeichenwerkzeuge (7) #AThULB

Funktionsleiste waagerecht

&) [2]c] [@lr] =] O]V o]o[8fx

A Any atom except H (A)

) AH Any atom including H (AH)
© @ Hetero atom (Q)

O CH Any atom except C (QH)

) 0 ®

O M Any metal (M)
© W81 Any metal or H (MH) Ausgewahlte generische Gruppen

© X Any halogen (X) é ..
O xH Any halogen o H (XH) zur schnellen Verfiigung

© 6 Any group (G)
© GH Any group or hydrogen (GH)
6" Any group; ring closure between groups allowed (G*)

O @ Any group or hydrogen; ring closure between groups allowed (GH")

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

In der waagerechten Funktionsleiste hat man schnellen Zugriff auf die wichtigsten
generischen Gruppen.



-
Zeichnen von Strukturen (1) #AThULB

File Edit View Insert Options Object Templates Chemistry Calculations Help

SIRISIEZ R [EEIREIEE

0-. Das Zeichnen erfolgt entweder
] mit Templates oder mit der Maus
G

/

= Man wihlt das Atom oder die
M | Struktureinheit und Bindung aus
{f‘* und platziert mit dem Cursor die
o gewiinschte Struktur

\‘I -

(1,

Transfer Query Cancel & Return

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Zeichnen von Strukturen (2) ZAThULB

File Edit View Insert Options Object Templates Chemistry Calculations ﬂelp‘

ol [ocl [@# a1 |O]|D|0|O|0|w

Ly 7 )
'<9 J L\‘ Vereinigung von Strukturen an Atomen (1)
C .- -
A= 4‘@ <€—— Vereinigung von Strukturen an Bindungen (2)
M -
—

Vereinigung zweier Strukturen (3)

Transfer Query Cancel & Return

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Man muss nicht alles zeichnen, sondern kann beliebig Strukturelemente aneinander
reihen und miteinander verschmelzen lassen.

(1) Wenn man mit einem Atom eines Strukturelements im Cursor in die N&he eines
anderen Strukturelements kommt, wird das Verschmelzungsatom vom Editor pinkfarben
angezeigt.

(2) Wenn man mit einer Bindung eines Strukturelements im Cursor in die Nahe einer
anderen Bindung kommt, wird die Verschmelzungsbindung pinkfarben angezeigt.

(3) Die Vereinigung der Strukturen wird mit einem blauen ,Blitz* angezeigt.
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Zeichnen von Strukturen (3) ZAThULB

File Edit View Insert Options Object Templates Chemistry Calculations Help ‘

&2 Qlomls 4 O]V 00|00

EX

& <€<— \Verdnderung eines Atoms (1)
C -

S -

= <€<—— \Veranderung einer Bindung (2)
AN -

—

[\']‘ | @ : Wertigkeit des unterstrichenen
= .
\/C\/“— Kohlenstoffs ist falsch (3)

Transfer Query Cancel & Return

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Man kann Atome nach dem Zeichnen noch beliebig verandern.

(1) Wenn man mit einem beliebigen Atom im Cursor in die Néhe eines Strukturelements
kommt, wird das Verschmelzungsatom vom Editor blau angezeigt.

(2) Wenn man mit einem Atom im Cursor in die N&he einer Bindung kommt, wird die
Verschmelzungsbindung blau angezeigt. Hier wird jedoch nicht das Atom verandert,
sondern die Bindung eingefligt, die man zuletzt verwendet hat.

(3) Vom Struktureditor wird man auf evtl. Fehler bei der Wertigkeit der Elemente
hingewiesen. Den Fehler kann man beheben, in dem man entweder ein anderes
Element einfligt oder die Bindung verdndert und es verschwindet die Unterstreichung.

Die Bindung kann man veréndern, indem man auf eine Einfachverbindung klickt, die sich
zu einer Doppelbindung aufbaut, eine Doppelbindung zu einer Dreifachbindung, beim
nachsten Klicken fallt die Bindung auf eine Einfachbindung zuriick, beim nachsten
Klicken geht es zu einer Doppelbindung usw.
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Léschen von Strukturen ZdThULB

File Edit View Insert Options Object Templates Chemistry Calculations Help

GroBere
Teilstrukturen
kann man mar-
kieren, indem

Q Q QﬁL OUOOOCO

O [ ¥ Rectangle Selection ————>

® 0 i man sie mit dem
° Karree, dem
T ! Lasso oder der
) o Strukturauswahl
‘ O © v Lasso Selection e | 'Y ) umfangt bzw.
LT anklickt.
| | o
~ £ 2 o L Bl B ]
l O G Structure Selection _>.<DE,\)LCH — oy
i Falsche oder nicht mehr bendétigte Atome
A[]n, und/oder Bindungen kann man mitdem
Radiergummi einzeln I6schen.
Transfer Query

Cancel & Return

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Man kann mit dem Radiergummi entweder einzelne Bindungen oder Atome Iéschen

oder mit dem Karree, dem Lasso oder der Strukturauswahl schnell grof3e Bereiche
markieren und mit der Léschtaste am Computer diese lI6schen.




==
Suche der exakten Struktur y2ThULB

B Searchin | Reaction: _' Substances || ) Literature
Zeichnen | SEE [
wEwmeewed der Struktur Searchas 1ty

Qf[2/C Qi oTe

. JO

P
= Ubertragung :
s} = [ o JEETEY More options
0 " Ins Suchfeld Include related Markush
— e : Festlegen der S o
Suchbedingungen | Ceoaen

# of Ring Closures

Ergebnis der Suche:
genau eine Substanz

==

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Im Zeicheneditor zeichnet man die gesuchte Struktur, schaltet Giber <Transfer Query>
um und die Struktur erscheint im Strukturfeld von Reaxys. Man setzt Hakchen, um die
Suchbedingungen festzulegen. Man kann Stereoverbindungen, Isotope, Ladungen,
Radikale usw. ein- bzw. ausschlie3en. Ebenfalls angekreuzt muss <As drawn> sein.

AulRerdem legt man fest, ob man eine Struktursuche, eine Reaktionssuche oder
Literatursuche macht. Dann driickt man auf <Search>.

Bei Reaktionen ist noch die Rolle der Substanz festzulegen, ob sie als Ausgangsstoff,
als Endprodukt oder beides gesucht werden soll. Der Struktureditor arbeitet in der
Standardsuche und in der Advanced Search gleich.
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Editieren der gezeichneten Struktur Z4ThULB

File Edit View Insert Options Object Templates Chemistry Calculations Help
o [2]c][al#]« J [O)D]o|o]ofw
Searchin ) Reactions @ Substances [ Literature
HN E NH
g0 s OO0
S L
—
= =T
=
0] u
Riickiibertragung der Struktur ] 1 i -
in den Zeicheneditor, um [ Transfer Query [ cancel & Return—
Verdanderungen vornehmen
zu kénnen

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Mit dem kleinen Button <Edit> kann man die Struktur schnell in den Zeicheneditor
zurickibertragen, um weitere Veranderungen vornehmen zu kénnen.
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Ergebnis einer exakten Struktursuche ZThULB

‘ REAXYS“ ooty o " : !

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

= e Alle Substanz- Alle Reaktionen Alle Litera-
SOYESeae namen und Praparationen | | turstellen
\Z e Vo

1 substances out of 3880 citations

Pyl Substances (Grid) | Substances (Table) | Chotps 9010 Page]

Sub-structure ¥ B B|a =
o | = B NR | T sonn - &g
e S S 3 Umtio | Exchde | Oupd | Prit | Zoomin Romeud  Hde g boot &%
Mumber of Fragmentz ¥ L
Structure Al Available Data
Physical Data 3 -
Spaciroscoplc Data 3 " Chemical Name: 72 prep Identication
Bioacth diphenylamine out of Physical Data (32)
vey. - I Y 4455 resctions. Spectrs (278)
Natural Product s | Reanys Registry Number: 50755 Bioactivity Ecotox (81)
77 CAS Registry Number: 122-39-4 [eD]
Avalabity ¥ Type of Substance: isocyclc Hatursl Product (1)
i Molecular Formula: CiH N
Avaliblty in olher DBs 3 BE=a Linear Structure Formula: HNC H )
Molecular Weight; 155226 N
Synthesize | Show Detail || InChT Key: DMBHHRLKUKUOEG-
Uk

Document Type. s
Authors. 3
- —

Strukturformel, wichtigste Eigenschaften | | Alle verfugbaren
und kommerzielle Verfugbarkeit Eigenschaften
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Das Ergebnis einer exakten Suche ist genau eine Verbindung. Zu dieser Substanz
sind alle verfligbaren Eigenschaften abrufbar.

Dazu wurde unter <Options> voreingestellt, dass Stereoverbindungen ignoriert und
keine Salze, keine Mischungen, keine Isotope, keine Ladungen, keine Radikale und
keine angehangten Ringe beriicksichtigt werden sollen.



=
Substruktursuche nach Diphenylamin ZAThULB

» o - Eine Substruktursuche findet alle
: pa— Zeichnen Substanzen, die die gezeichnete
: der Struktur Verbindung als Grundfragment
- : 3 enthalten. Je nach gewéhlten
[ Trasfer Query  f€— :ﬂlt;esrtgiﬁyer;g = Suchbedingungen sind dabei
\[ e mehr oder weniger Substitutionen
Search as / by 7 ,.”.o,,. erlaubt.
9 product 1 Mo chirges

: 5 Y] Mo radicals
Starting material (7] . Lgion rivgs

1 ) Re,gk{.
L ) o,
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Im Zeicheneditor zeichnet man die gesuchte Struktur, schaltet Giber <Transfer Query>
um und die Struktur erscheint im Strukturfeld von Reaxys. Man setzt Hakchen, um
Stereoverbindungen, Isotope, Ladungen, Radikale und/oder Atommapping (je nach
Bedarf bei der gesuchten Verbindung) auszuschlie3en. Anders als bei der exakten
Suche muss nun <Substructure> angekreuzt sein. Hier muss man sich zwischen
Substruktursuche an allen Atomen oder nur an Heteroatomen entscheiden.

Bei Reaktionen ist noch die Rolle der Substanz festzulegen, ob sie Ausgangsstoff,
Endprodukt oder beides sein kann.

Wenn man die gesuchte Substruktur zu offen wahlt, ist die Anzahl der Ergebnisse meist
sehr hoch. Hier misste man auf jeden Fall mit weiteren Einschrankungen die Anzahl der
Treffer minimieren.
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Rechter Mausklick
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Substruktursuche mit Atom- und Bindungsattributen
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Wenn man mit der rechten Maustaste ein Atom anklickt, erhalt man unter der Option
<Edit Atom> eine Auswahl an Atomattributen

Mit einem rechten Mausklick an einer Bindung hat man Zugang zu deren

Bindungsattributen.
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Eingestellte

Substitution

erscheint im
Zeicheneditor
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Gezielte Suche nach Isotopenspezies

Zeichnen eines
<€ ; .
Benzolrings ;
=
Rechter Synthasize | Show Datals
Mausklick auf -
89\ das C-Atom G
¢ [L=]a] - |
Synthesize | Show Detals
©) Undo StigZ ’ o oft
Transform ) R
Stereo Y oce
Format... Charge Y Oc10
Edit Structure ) Valence Hoc11
Radical

O ([l Create Residue... <&

Map Hoc-15
R-group Y Oc16

Link Node M OCq7

0 [ attachment Point | © ¢.18
Add Branch oc-19
Remove Atom < c20
oc-21

Oc-22

2 substances out of 2 citations

Reanys Registry Number: 2016562
Type of substance; iocyche

Molecular Formula; C. H.0:

Linesr Structore Formula: ;' “CiHi.02
Molecolar Weight 226 203

InChI Key: ADHOESRWUXGLTF-ZEKDTXRMSA-N

Ergebnisanzeige zeigt die

aane | gesuchte Isotopenspezies

iry Number: 2
Type of Substance: isocych:
Molecular Formula: C.H:
Linear Structure Formula; C- *CH,
Molecolar Weight; 75,1025
IaChI Key: UHOVQNZIYSORNE- IGMARMGPSA-N

r

.
.

.

y

Search as / by

ZZ1CH | @product
| Starting material
. Reagent / Catalyst

Any role

':;:‘ As Drawn

.
.
.
.

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

g SEARCH

Options
[T nchude tastomers
Ignore stereo
No saks
Mo mixtures
[T Mo isotopes
[7] Mo eharges
[ o radicat:
Mo additional rings
/| Ignore Atom Mappings
@ Align results with query

More options

76



o g : : |
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Die Ergebnisanzeige sieht genauso aus, wie bei einer exakten Suche.

Bei einer grol3en Anzahl von Ergebnissen aus einer Substruktursuche bekommen
jedoch die Filter, die rechts neben der Anzeige der ersten Substanz stehen, ihre
Bedeutung. Mit Hilfe dieser Filter kann man das Ergebnis sinnvoll eingrenzen.

Mdoglich sind folgende Filter:

Molekulmasse, Anzahl der Fragmente, physikalische Eigenschaften, spektroskopische
Daten, Bioaktivitat, Naturprodukte, Verfligbarkeit, Dokumenttypen, Autoren, Patente,
Zeitschriftentitel und Jahr der Veroffentlichung.

Das Fenster mit den Filtern ist immer links vom Ergebnis platziert.
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Einschranken mit Hilfe von Substrukturen

Man kann die Struktur aus der Fragestellung zurtick in den Struktureditor laden,
entsprechende Modifikationen vornehmen und mit der veranderten Frage erneutin die
Suche gehen. Die voreinstellbaren Bedingungen kann man ebenfalls verdndern, sowie
Stereoverbindungen, Salze usw. ein- oder ausschlie3en.

Die neue Frage kann mit <Limit to> oder <Exclude> abgeschickt werden.
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Ergebnis einschranken (Molgewicht) ZAThULB
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Einschranken auf ein bestimmtes Molgewicht (hier 400 — 500)

By Group: Durch Driicken des Doppelpfeils bei <Molecular Weight> 6ffnet sich ein
Fenster, in welchem bereits einige Werte angezeigt werden. Genugt das nicht zur
Auswahl, kann man durch Dricken von <More> ein weiteres Fenster 6ffnen, in welchem
sich alle Werte aus der aktuellen Suche befinden. Diese Liste kann man sich nach den
Werten oder nach dem Aufkommen auf- und absteigend sortieren lassen. Man kann mit
der getroffenen Auswahl ausschlieRen oder mit dieser limitieren.

By Value: Eine weitere Mdglichkeit ist, den Bereich, in welchem sich das gesuchte
Molgewicht bewegen soll, selbst einzutragen. Man kann mit der getroffenen Auswabhl
ebenfalls ausschliel3en oder mit dieser limitieren. Falls man doch keine Werte eintragen
mdchte, kann man auch hier mit <More> die gesamte Auswertung der Ergebnisse nach
Molgewicht anzeigen lassen.

Nach Abschicken der Suche mit <Limit to> oder <Exclude> wird das neue Ergebnis
angezeigt.
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Ergebnis einschranken (Physikalische Eigenschaften) <#«ThULB
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Einschrénken auf physikalische Eigenschaften

Man kann das Ergebnis durch Filtern aus der Fulle der physikalischen Eigenschaften auf
eine oder mehrere Eigenschaften einschranken. Hier werden ebenfalls die
Eigenschaftsfelder mit den groRten Treffermengen angezeigt.

Man kann durch Ankreuzen eine Auswabhl treffen und mit <Limit to> oder <Exclude>
eingrenzen oder ausschliel3en.

Falls diese Anzeige nicht ausreicht, kann man sich mit <More> alle Eigenschaftsfelder
anzeigen lassen und die gewiinschte Eigenschaft ankreuzen oder gewtuinschte Werte
eintragen. Mit <is>, <starts with>, <ends with> oder <contains> bzw. =, <, <=, >, >= oder
<between> kann man Ldsungsmittel, pH-Werte, Temperaturen, Bereiche, Farben,
Driicke usw. eingeben und damit eingrenzen oder ausschlief3en.

Nach Abschicken der Suche mit <Limit to> oder <Exclude> wird das neue Ergebnis
angezeigt.
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Bei bestimmten Einschrdnkungen muss man ein Limit von 5.000 beachten. Wenn man
z.B. beim Filtern nach Autoren mehr als 5.000 Treffer zu bearbeiten hat, bricht das
System die Aktion mit dem Hinweis auf zu viele Ergebnisse ab.
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Ergebnisbildschirm ZThULB
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Zur Ergebnisanzeige hat man auf dem Bildschirm verschiedene Moglichkeiten zur
Einstellung bzw. Orientierung.

Man bekommt den Ergebnisstatus (1) und die Art der Sortierung (2) der Ergebnisse
angezeigt. Dieses Ranking ist immer kontextbezogen.

Man kann ebenfalls wahlen, wie viele Strukturen man sich auf einer Bildschirmseite
anzeigen lassen mochte (3).

Man hat bei grof3en Ergebnismengen die Wahl zwischen Blattern (abh&ngig vom
System) oder Scrollen (abhangig von der eigenen Fingerfertigkeit). Beim Blattern (4) hat
man einen tbersichtlicheren Bildschirm, beim Scrollen (5) den schnelleren Uberblick
Uber verschiedene Strukturen bzw. Reaktionen.

Durch Anklicken (Setzen eines Hakchens) kann man sich eine Anzahl von Ergebnissen
auswahlen und in einem neuen Fenster offnen (6).
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Substanzeintrag in der Datenbank (1) #AThULB
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Am Substanzeintrag unter der Strukturformel ist der Button <Synthesize> zu sehen. Hier
kann man sich unter <Manually> selbst einen Syntheseplan fir die Substanz
zusammenstellen (1).

Wenn man auf den Button <by Autoplan> klickt, bekommt man viele verschiedene
Vorschlage fur die Synthese der eingegebenen Struktur. Die Bedingungen und der
Reaktionshaum werden komplett angezeigt, sodass man nach Vergleich der einzelnen
Synthesen die beste auswahlen kann (2).

Wenn man den Button <by Autoplan (with options)> anklickt, kann man vor der Ausgabe
von automatisch erstellten Synthesen deren Anzahl begrenzen, die minimalste Ausbeute
dafur festlegen und nur mit verfiigbaren Chemikalien arbeiten lassen (3). Nach Anklicken
vom Button <Autoplan>werden die Bedingungen und der Reaktionsbaum komplett
angezeigt, sodass man nach Vergleich der einzelnen Synthesen die Beste fir die
eigenen Zwecke auswéhlen kann.

86



=
Substanzeintrag in der Datenbank (3) #AThULB

£ Physical Data

¥ Substance Label (153) eling Point (66)
5 ¥ ing Point
Alle verfugbaren ¥ Patent-Specific Data (19 -
R ¥ Boiling Point (1
Related Structure (3
Eigenschaften der FRolaledStnuctre () | )
gesuchten Substanz | *Pertatvern ¥ Density of the Liguid (26)
¥ Purification (1)
& ¥ Adsorption (MCS) (18)
¥ Association (MCS) (89) S
’ Available Data ¥ Azeotropes (MCS) (1) F NV Spect ©9)
- # Boundary Surface Phenomena (MCt % IR Spectroscopy (58)
i . # Circular Dichroism (2)
Identification ¥ Mass Spectrometry (14)
Physical Data (835) ¥ =abllity () ¥ UV/VIS Spectroscopy (52)
Spectra (267) ZConlonmalin (L) > 3 EsR Spectroscopy (3)
Bioactivity /Ecotox (78) ¥ Critical Pressure (1)

¥ Raman Spectroscopy (5)

Use/Application (31

¥ Critical Temperature (2)
Natyral Product (1)

¥ Luminescence Spectroscopy (5)

¥ Cross-Secti 2,
oS fons: (2) ¥ Fluorescence Spectroscopy (22)

 Crystal Phase (9)

¥ Cryst;

¥ Phosphorescer % Bioactivity/Ecotox

¥ Other Spectros ¥ Pharmacological Data (30)

4 Use/Application % Ecotadoology (16)

¥ Use (30) ¥ Exposure Assessment (3)
¥ Concentration in the Environment (9)
£ Natural Product

¥ Transport and Distribution (1

# Isolation from Natural Product (1) @
¥ Abiotic Degradation, Hydrolysis (2)

Isolation from Natural Product Reference

P omasizite i Tess atal ¥ Abiotic Degradation, Photolysis (3)

ig/mih_ralmslo\ﬁica\ Chemistry, 1971, vol 35, p. 261,267, 268 ¥ Oxygen Demand (3)
Z 8 . LINKIN Show Details

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Bereits in der ersten Anzeige kann man sich ein Bild Gber die verfiigbaren Eigenschaften
machen, weil angezeigt wird, wie viele Eintrage jeweils gespeichert sind. Driickt man auf
diese Links, wird die Anzahl der Ergebnisse weiter aufgeschlisselt.
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Anzeige der Praparationen und Reaktionen

Anzeige aller Reaktionen und
Praparationen aller gefundenen
Substanzen anzeigen lassen.

C-0_, 00
O WOOEE npum _ O LU0 g
* Show Dorais | N b4
Preps | AlReactions | ©9.209 ©9288  GOB8 wowm
D -0 _ OV - e

HOOES sowm | ity oo, o'o _ oo

#oeER WOoeoBR

¥ Show Details

o e Emms OO ¥ srom Dot
B noeEa g v o O
s Lo, OO, o5

BoeE 8 _E

T aoEa  ©oesd

Alle Préaparationen der Alle Reaktionen der
ausgewahlten Substanz ausgewdhlten Substanz

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

4194 reactions
Z0Ea  BO.ED BE o

BOBB posiw

Zur ausgewadhlten Substanz findet man alle Praparationen und Reaktionen.
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Anzeige der Eigenschaften Z4ThULB

Alle verfugbaren Referenzen fiir den
Siedepunkt der gesuchten Substanz

| %Boiling Point (16) |

m P Zwei Literaturstellen,

HNahas, Nariman M. A.

ww,whrﬂﬁcm?ﬂ?wﬁdflzdﬁmmlf,l 20?6, vol. 181, # 10 p. 2327 -| WO die gesuchte
RS el g%i'}““ﬂf“ﬁ;fm‘ 1887, vol. 238, p. 363 Substanz unter den
Ryl Chamsry, 1876, vl %, p. 1584 € vorangestellten
Full Text View citing artices  Show Detais .
w2 Kazinin ct oL Bedingungen zu

Zhurnal Analiticheskoi Khimi, 1974, vol. 29, p. 1918

. . Gty finden ist

Patent: DE2120641, 1971;
Chem.Abstr. 1972, vol. 76, = 59185
Detais

FllText  Show
19°C 3Tor Inoue,S; Yamada, T.
Jourmal of Organometalic Chemistry, 1970, vol. 25, p. 1-9
FulText Viewcitng artides Show Details
106-110°C  0.06Tor Aubrey et al.
Journal of the Chemical Socety, 1962, p. 4088,4092
FulText  Show Detais
1325 4-STor Tarao etal.

Saentific Papers of the College of General Education, University of Tokye, 1961, vol. 11, p. 195
Chem.Abstr, 1963, vol. 58, = 3348b

Full Text Show Detais

132°C 3Torr Costello; Bowden
Recued des Travaux Chimiques des Pays-Bas, 1959, vol. 78, p. 391,392
Full Text Show Detais

300 °C

Muller
Patent: FR1240704, 1959 ;
Chem.Abstr. 1962, vol. 56, # 410
Full Text Show Detads
302-499°C 735.5 - 14710.2 Torr Glaser; Rueland

Ch. Ing. Tech. 1957, vol. 29, p. 772,773
Full Text Show Detais

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Durch Anklicken von <Boiling Point> bekommt man zu den einzelnen Temperatur- und
Druckbereichen die Literaturstellen angezeigt.

Hier dient als Beispiel der Siedepunkt der gesuchten Substanz Diphenylamin.
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Anzeige der Literatur Z4ThULB

Verlinkung
Zu Scopus

Beim Anklicken des Links wird man
zu den elektronischen Volltexten,
soweit lizenziert, weitergeleitet oder
man bekommt einen Hinweis zum
Volltext.

120 - 125 °C 3Torr

Nahas, Nariman MJA.

nand the Rel=fed Flaments D06, vol. 181, # 10 p. 2327-2335
Title/Abstract || Full Text Show Details

Titie of the Document Authors Year

The Thermal Fragmentation of Some O-Ary yl Diphenylhyd lamine Derivati The Thermal MNahas, Nariman M. A.
Thermal fragmentation of O-Aryl-NN-dipherylhycroxylamines | and I were investioated. Neat heating in an atmosp 1 2dmentation of Some
nitrogen affcrdsd arenes, biaryl, diaryl sulfide, diphenylamine, diaryl sulfone, phenols, arenesulfoniic acid, carbazole, | O-ATYisulfonyl "
thianttrene. In the presence of isoquinoline as a radical trap, 1 gave 1-phenylisoquinoline as well as the previous pror  Diphenylhydroxylamine
Analogous results were obtained on heating of | in boiling tetraline, which lead to the formation of 1-hydroxytetralind Derivatives

a-tefralone, and 1,1*bitetralyl as the major products. A free-radical mechanism has been postulated o take place thr Au fSCh I USSB| u ng der
initial homolysis of N-O and S-0 bonds to account for the identified products. ¥ Title/Abstract N
Keywords: Free radicals; Hydroxylamines; Thermolysis L |te ratu fSte| Ie n naCh

¥ Show All Reactions (1)

Reaktions- und

Substanzeintragen
Heike Hotzel Thringer Universitats- und Landesbibliothe==errer

¥ Show All Substances (18)

Die einzelnen Temperaturen werden mit den entsprechenden Literaturstellen angezeigt.
Durch Klicken auf die Links unter den bibliographischen Angaben bekommt man

» Titel, Zusammenfassung und Keywords,
* den Volltext oder
« die zitierten Artikel angezeigt.

Bei den zitierten Artikeln arbeitetim Hintergrund das System Scopus. Man kann die
zitierte Literatur ebenfalls in der Datenbank ,Web of Science* recherchieren oder wenn
der Volltext elektronisch vorhanden ist, gleich den Originalartikel ansehen.

Scopus ist eine grol3e multidisziplinare Datenbank, die mit dem Datenbanksystem ,Web
of Science” von Thomson konkurrieren mochte. Bei ,Web of Science” wird die zitierte
Literatur jedoch bereits seit 1945 ausgewertet, bei Scopus erst ab 1996.
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Literaturzitat

Beispiel 1

I Vollstandige bibliographische Angabe |

Nahas, Nariman M. A,

Phosphorus, Su

fur and Slicon and The Related Elements ] [2006],

D, 2327512335

n

| Seiten I

Titel der Zeitschrift

:ThU LB

[vol 181 _#10]
A A
Jahr Band

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Literaturzitat Beispiel 2

:ThU LB

Autor raebel
Justus Liebigs Annalen der Chemie, J|1887 | |vol. 238 ||p. 363
Titel der Zeitschrift Jahr Band | | Seiten

Selbst bei sehr alten
Literaturstellen landet
man inzwischen mit
wenigen Klicks beim
Volltext.

Benzophenons so nahe liegt. Fir dic anderen Basen sind die

Bestimmungen nicht ganz so scharf, doch sind
selben die Fehler keinenfalls erheblich.
B

auch fir die-

o 7275 mm 760 mm

“’| Diphenylamin 300° 802°
Phenylorthotoluidin ~ 305° —
Diorthotolylamin 812° —
Phenylparatoluidin 317 bis 318° -
Diparatolylamin 328,5 330,5°%

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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Anzeige der Suchergebnisse (1) ZAThULB

Reaktionssuche 3500 reactions out of 2564 citations

16 substances out of 3464 cititions

|Substances (Table) | Citations

Substanzsuche Substances (Grid

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Je nach Art der Suche hat man die Moglichkeit, sich die Ergebnisse anzeigen zu lassen.

Reaktionen kann man sich als Tabelle entweder mit allen gespeicherten Eigenschaften
oder mit der Literatur, aus der die Reaktionen stammen, anzeigen lassen.

Substanzen kdnnen im Grid-Format, wo die Strukturen Gibersichtlich je zu drei Stick
nebeneinander zu sehen sind, als Tabelle mit allen gespeicherten Eigenschaften oder
als Tabelle mit der Literatur, aus der die Strukturen stammen angezeigt werden.
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Anzeige der Suchergebnisse (2) #AThULB

VergréRern Verkleinern
des Molekiils des Molekiils

LLs
.h

Limit to = Exclude

Chemical Name:
diphenylamine

Reaxys Registry Number: 508755

H
Chemical Name: N
H diphenylamine CAS Registry Number: 122-33-4
y Type of Substance: isocychc
Reaxys Registry Number: 508755 Molecular Formula: C i Hi N
CAS Registry Number: 122-33-4 Linear Structure Formula: HNC :H i
Type of Substance: isocyclic Molecular Weight: 169.226
Molecular Formula: C:H N InChI Key: DMBHHRLKUKUOEG-UHFFFAOYTSA-N

max Linear Structure Formula: HNC :H 1o

Molecular Weight: 169,226
Synthesize | Show Detsils | gnChI Key: DMBHHRLKUKUOEG-UHFFFAOYSA-N

[L=]a] -]

Synthesize | Show Details

|

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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=
Ausgabe der Suchergebnisse in eine Datei (1) ZAThULB

Fenster fiir weitere ¢ | 8| @ | =
Speziﬁzierung offnet Limitto | Output | Print  Zoomin Zoom out Hide
sich
‘.ﬂ Iittps://vevew reanys.com/reays/secuted sutput doTcontext=substances&isearchContext=substances &searchMName= Hi32_52695705323490
. Verschiedene
WREAXYS —

Ergebnisansichten

e : e Verschiedene
el Elecironic Lab Notabaok ) <
— Formate
e e Uberschrift
L L Ty — { Auswahl der Treffer

@) Al svaiabla dita

Identification dats only
g \ Auswahl der
_ | gewiinschten
Eigenschaften und
Contact Us | Support | About Reaxys | Terms and Condkions | Privacy Policy | Performance Page
e e suomn: Daten

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Wenn man sich die Ergebnisse als Datei ausgeben lassen mdchte, driickt man auf den
Button <Output>. Fir die Ausgabe in eine Datei ist es gleichgultig, in welcher
Ergebnisanzeige man sich befindet.

Es 6ffnet sich ein neues Fenster, in welchem man festlegen kann, welche Angaben
Ubernommen werden sollen.

Mdoglich sind die Auswabhl

- verschiedener Ansichten (Grid, Substanztabelle, Zitierungen in Tabellenform)
- Art des Dokuments (PDF, Word, Excel, XML und mehr)

- Ubernahme in Literaturverwaltungsprogramme

- Eingabe einer Uberschrift

- Auswahl der auszugebenden Treffer

- Ausgabe der Struktur der gesuchten Substanz oder Reaktion

- Ausgabe der gewtiinschten Daten und Eigenschaften

Das Formular passt sich je nach Auswahl von Parametern immer wieder neu an.

Wenn man die Ergebnisse fur ein zu erstellendes Dokument braucht, sollte man sie sich
in einem Format herunterladen, in welchem sie weiterverarbeitet werden kdnnen.
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Ausgabe der Suchergebnisse in eine Datei (2) ZAThULB

Elp|e | & a]=)

Limit to | Output Print = Zoom in Zoom out H.id.e

Rearys - Mozila Reasys - Moz
s e seanys.comtean s ecured output o @ hetps v emegs.com iearys secured output do

WREAXYS' I WREAXYS' ’
[ Ostput cummary | |

A 4

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Nach Auswahl der Ausgabeparameter beginnt nach Driicken von <OK> das Download.
Das System bendtigt flir groRRe Dokumente einige Zeit (kann im Minutenbereich liegen),
um das Dokument zu generieren. Danach kann man sich das Dokument abspeichern
oder gleich anzeigen lassen und weiterverarbeiten.

Der Dokumentname wird vom System aus dem Datum, dem Login und verschiedenen
Nummern generiert.

Fur jedes Download wird eine neue Datei erdffnet. Es ist nicht méglich, bei einem
zweiten Download zum gleichen Thema auf eine bereits vorliegende Datei zuzugreifen.
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Ausgabe der Suchergebnisse gedruckt Z4ThULB

Anzeigeformat vor Ausgabe auf den Drucker wahlen

@\ 'f.;J\ =|
Zoom in | Zoom out  Hide Citations

v
v
v

Limit to = Output

Substances (Grid)

I i Page 1 of 4

Substances (Table)

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Mo6chte man die Ergebnisse ausgedruckt haben, klickt man auf <Print>. Vor dem
Drucken muss man sich fir die Ansicht <Substances (Grid)>, <Substances (Table)>
oder <Citations> entscheiden.

Dabei ist zu beachten, wie viele Seiten zum Drucken dabei entstehen. Im Beispiel sind
es fur das Format <Citations> 43 Seiten. Vor dem Drucken sollte man sich tUberlegen, ob
man wirklich alles auf Papier ausgegeben haben mochte. Fiur die anderen beiden
Formate wurden nur 4 Seiten gedruckt.
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Allgemeine Suche nach Reaktionen FAThULB

» Einstiegsmodglichkeiten in die Suche

* Voreinstellungen

* Trunkierung von Begriffen oder Einschrankung von Suchbereichen
» Standardsuche

» Advanced Search — Suche einer vollstandigen einstufigen Reaktion

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

98



Standardsuche

Advanced Search

Werkdlow of the wesk #10

Einstieg in die Suche von Reaktionen

=

weekend. Please dlick bare for

Due 1o an upcoming Java release from Oracle, Reaxys will release 4 new update this
” Tarther datail.

:ThU LB

Dty Mousa { b ankjenade )
lggedin

Sorcen: Rasay, PubCham, shilecule.

Reaktionssuche

ausgewahlt

Struktureditor =

Zusatzlich einstellbare
Einschrankungen
oder Bedingungen fir
die Suche

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Nach Auswahl der Suche, hier Suche nach Reaktionen, kann man mit dem

Struktureditor die Struktur(en) zeichnen.

Man kann sich fur die Standard- oder die Expertensuche entscheiden und bestimmte

Bedingungen fir die Suche festlegen.
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Voreinstellungen fiir Reaktionssuche

Search as / by
© product
@ Starting material
) Reagent / Catalyst
© Any role
© a5 Drawn
s ) Substructure
on heteroatoms
@ on 4l stoms
© similarity

Search as / by
© product
@ Starting material
© Reagent [ Catalyst
Any role
© 2z Drawn
® substructure
© on heteroatoms
@ on all atoms
© similarity

Options
[T 1nchude tautomers
[T 1gnore sterea
No salts
No mixtures
[¥] No isotopes
¥ Mo charges
[ Mo radicsts
[¥] Mo additional rings

[7] 1gnore Atom Mappings <€

[¥] align resuhs with query
More options

Include related Markush
D Keep Fragments

eparate [ together
(type felds ¢.g. 35)
[_J#ofatoms
| — s
[__]# of Ring Closures

Options
(7] Include tautomers
[ 1gnore stereo
No salts
No mixtures
B e hotcoe
j No charges
] No radicals
(7] No additional rings
[ 1gnore Atom Mappings
¥ Align results with query

More options

Include related Markush

] Kesp Fragments
® separate | together
(type values in fi 3
[ J#ofato
[ J#ofFra
[ # of Ring Closures

)

JEThULE

Sehr weite Suche ohne
Einschrdnkungen und vielen
Substitutionsmoglichkeiten
bringt viele Ergebnisse

Sehr spezifische Suche mit
vielen Einschrankungen
bringt nur wenige Ergebnisse

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena
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.. . 2
Standardsuche fiir Reaktionen ThULB
= ockup
[=] Lookip
= ook
=1 Lokup
= Lockup
= Lookup
=] Lockup
= Lookup
=] Lodkep -
e Nur wenige
| o | ausgewdhlte
Suchfelder stehen in
Rm.mw.m&u‘ — —— = der StandardSUChe
zu Verfiigung
Resctns s =] odkipy
e - -
ik (rwmarical) . = Lockup
- Sotvant v [=] ey T .
© B = Maglichkeit zur
] Temparature (oC: - = Loskup 5 . .
St = e individuellen
Rasction Ty e s [=] ook
...... e E Anpassu_l_wg der
ausgewahlten
| R Eigenschaftsfelder
Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Fir jede Vorauswahl wie <Names & Formulas>, <Literature>, <Reaction Data>,
<Physical>, <Spectra>, <Bio Activity> und <Natural Product> steht ein Formular mit
ausgewahlten Eigenschaften zur Verfiigung. Unter <View more fields> kann man diese
Auswahl individuell verandern.
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Individuelle Anpassung der Eigenschaftsfelder Z4ThULB

Standard Reaction Data |f——>

(-
Wiew more fields

I Add/Remove Reaction Data Search Fields I
Suche nach _ '
= %IFmd any property rESE |
ElgenSChaften = Reaction - Reactant
Reaction ID (RX.ID)

Product

Reactant XRN (RXRURN)
o Reagent/Catalyst

Reactant (RXRCT)
Product ¥RN (RX.PXRN)
Praduct (RX.PRO)

m

Yield (numerical)
Solvent

= Add >>
Number of Reaction Details (RX.NVAR) | Time w
Record Type (RXRTYP) Temperature
= Reaction Details m Pressure
Reaction Classification (RXD.CL) ~———'I

Reaction Type

Fulltext of reaction (RXD.TXT)
Number of Reaction Steps (RXD.STR)
Product XRN (RXD.YXRN)
Product (RXD.YPRO)
eld (RYD YD)
d fields will search in multiple databazes

Reaction Basic Index (in

Save

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Unter <View more fields> 6ffnet sich eine Baumstruktur, welche alle Eigenschaftsfelder
unter der gewahlten Uberschrift (hier im Beispiel <Reaction Data>) enthalt

Mit <Add> kann man aus diesen Eigenschaften weitere gewiinschte der Auswabhl
hinzufiigen, mit <Remove> kann man Eigenschaften wieder entfernen.

Falls man eine vollig andere Auswabhl treffen mdchte, kann man das Menu mit <Remove
all> komplett leeren und mit <Add> die Auswahl neu aufbauen.

Wenn man die Baumstruktur nicht nach der gewtinschten Eigenschaft absuchen méchte,
gibt es die schnellere Mdglichkeit nach der Eigenschaft unter <Find any property> zu
suchen.

Wenn man mit der Auswabhl fertig ist, driickt man auf <Save>, um die Auswahl dauerhaft
abzuspeichern.
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Suche einer volistindigen

File Edit View Insert Opfions Object Templates Chemistry Calculations Help

+HC”CH_..
’,CH - A
HeZtHHC i

9 As Drawn

Substructure

on all 3

| con SIS © similarity

¢ Search as / by

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

[
einstufigen Reaktion (A=) B) AThULB

File Edit View Insert Options Object lemnla\a;;!mnmw Calculations Help

PIREEZEE EEIEEEE

@ -0 I

Transfer Query 45 . |
= 5
e |
=
l\.‘ - 1
L |

[4] | Ir <

i i

y

i
¥ Include tautomers

[¥] 1gnore stereo

ST @O N “I:)(@. _ ©
No ures

= we N

¥ o isotopes 2

[¥] No charges

[ o radicats

[¥] No addiional rings

| o
B Ignore Atom Mappings —
L align results with query

More options SEARCH

Fir eine Reaktionssuche wird oft mehr als eine Struktur erforderlich sein.

Zuerst zeichnet man im Struktureditor

die Strukturen von Ausgangsstoff(en) und

Endprodukt(en) und verbindet sie mit dem Reaktionspfeil. Das Plus zwischen den
Ausgangstoffen wird vom System hinzugefiigt. Man tGbertragt die Struktur ins Suchfeld
<Transfer Query> und schickt die Suche ab.

Die Einschrankungen wie Ausschluss
genauso wie bei der Substanzsuche.

von Radikalen usw. vor der Suche gelten hier
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Der Syntheseplaner und Report

» Aufstellen eines Syntheseplans

* Modifizieren eines Syntheseplans

¢ Verschiedene Anzeigen

* Abspeichern des Syntheseplans

+ Ubernahme des Syntheseplans in ,Report

Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

JEThULE
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Aufstellen eines Syntheseplans ZThULB

Searchin O rasctions @ substances ) Liaraturs

'CH 3 Search as / by Options
CH, Inchude tautorners
. et
HiC 2! o Die Substanz ist mit zwei
= : Praparationen im System
Create Structure Template from Name
vertreten
1 substances out of 2 citations
Substances (Grid) ,m Citatiors go to Page © Page1of1
I—b u:ﬂm E:c:“ 0% D%\l a‘?ﬂ\h za:r—v)-\w "; Sertby No of Referenges ~ Jb <

Jof preparations
|smme ‘ Stnucture/Compound Data NV | 4 Rections ‘ AvaldbleData | NP ofref. J
CH Chemical Name: Identification 2
@ ethyl 6-metiyl 2H-quinazolne- 1-carboxylate 2 prep Spectra (2)

ﬁ_,o TEECOOTS.
N Reaxys Registry Number: 10538509
| 3 CAS Registry Number: 919769-95-2
1 @ 2N Type of Substance: heterocychc
Molecular Formula: C12H1aMN202
B8R Linear Structure Formula: (CHa)CaHsNaCOCaHS
Molecular Weight: 218.255
Show Detals InChi Key: KBLZIADXQWIXH-UHFFFAQYSA-N

Synthesize

e

by Autoplan
by Autoplan iwith options) |

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Mit dem Syntheseplaner kann man sich fur eine Substanz einen Syntheseweg
zusammenstellen lassen oder selbst zusammenstellen. Dazu geht man folgendermal3en
vor:

Man zeichnet die Struktur im Struktureditor, schickt die Suche ab und lasst sich die
Ergebnisse anzeigen. Man bekommt in der Ergebnisanzeige unter anderem den Button
<Synthesize> angezeigt. Wenn man diesen anklickt, hat man drei Méglichkeiten...
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=
Drei Méglichkeiten zum Syntheseplan FAThULB

@ o -
[=la] nag

[t} o hado s
At rcion o s
P e y— b Ao e, oo Zamtt Survci: Gt oo
Manually o110 0,147 mromave Tevsedonieters, 2007 . v 4. 838 5. 3229 301
s — T R R
by Autoplan
[ e — e ——————
hrorhees vt ey

by Autoplan iwith options)

Tty
Tebwhagun, 2008 19 . #53 0. 208118
TR A Text Ve oo e ot

)

L
| {8

\ 4

AutoPlan Settings ®

No of plans to create 10

Mx. shernative branches 5 v @
Max. steps 7v

B an starting materials commercially available

Default yield for reactions without a given yield: 50 -
%

Mote: Permanent condition changes please apply in My
Settings.

Cancel | Autoplan

b Synthasss 0
— Synthesis § ©

e ot Y el o ES B

= synthesic7 O

e Syrthesis8 D Synthesiss @ synthesis 10 ©
Heike Hotzel Thuringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

I

v
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1. Manuelles Aufstellen eines Syntheseplans (1) ZAThULB

Hde ol detads

“ Hofmann,A. W.
Chemische Berichte, 1870, vol. 3, p. 655
[er— Ful Text Show Details

Literatur zur Herstellung der Substanz

Der Veruch bat diese Erwartang in erfreulichster Weise besthitigt.

Phenyleyanat. Erbitst man ein Geweoge von Phenylurethan mit
wassorfreior Phosphorsiiure, so destillirt cine reichliche Menge farb-
loser, das Licht in Weise stark igkeit von
stechendem, die Augen su Thrinen reizendem Geruch. Diese Flissig-
keit ist Phenylcyanat, welches nur noch einmal destillirt zu werden
. braucht, um als reiner Korper erhalten zu werden. Die Ausbeute ist
I I wie bei allen Operationen in der aromatischen Reilie, bei denen das
Phosphorsiareauhydrid eine Rolle spielt, keineswegs die theoretische
aber doch eine der Theorie nahe kommende.

Heike Hotzel Thringer Universitats- und Landespipnouies vena

... im Beispiel sind es hier nur zwei Reaktionen (a und b), jedoch wird vom System die
Ausbeute der einzelnen Reaktionen aufgelistet. Die Reaktionen mit den hdchsten
Ausbeuten werden als erstes gezeigt.

Im Beispiel fiel die Wahl auf die Praparation (b). Gesichtspunkte zur Auswahl kénnen
neben einer hohen Ausbeute Beschaffbarkeit und/oder Preis der Ausgangsstoffe sein.

Man setzt im Auswahlkastchen ein Hakchen und klickt bei der ausgewahlten Reaktion
auf <Add Selected>. Der Syntheseplan erweitert sich um diese Reaktion, und die
Praparationen mit der entsprechenden Literatur werden weiter unten auf der Seite mit
Anzeige des Versuchsschritts angezeigt. Gleichzeitig enthalt der Syntheseplaner
weiterhin den Hinweis auf die andere Praparation. Wenn man hier bei (a) auf
<Synthesize> klickt, kdnnte man den Syntheseplan entsprechend erweitern. Mochte
man diesen Syntheseweg doch nicht weiter verfolgen, kann man die Erweiterung mit
<Remove> wieder rickgangig machen und diese Reaktion verschwindet vom Plan.

Bei der Auswahl der Reaktionen sollte man sich durchaus von den Jahreszahlen leiten
lassen. Bis Mitte der 1970er Jahre wurden alle Reaktionen nachgekocht und nur in das
Handbuch aufgenommen, wenn diese funktionierten.

Muss eine mehrstufige Praparation erzeugt werden, klickt man dafir bei einem der
Ausgangsprodukte wieder auf <Synthesize> ...
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... und fir diese Substanz werden Synthesewege angezeigt. Die unten aufgefiihrten
Reaktionen bieten Synthesewege fir die braun umrandete Reaktion. Hier kann man mit
<Add Selected> die entsprechende Praparation auswéahlen. Méchte man zusatzlich die
zweite Ausgangssubstanz fiir diese Reaktion herstellen, driickt man entsprechend auf

<Synthesize> und der Reaktionsweg verzweigt sich immer weiter.
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Manuelles Aufstellen eines Syntheseplans (3) #AThULB
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Nach der Auswahl eines weiteren Synthese sieht der Syntheseplan danach wie oben
aus. Die aufgefuihrte Literatur beinhaltet die Beschreibung der Synthesewege fir alle
ausgewahlten Reaktionen.
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Erweitern bzw. verzweigen des Syntheseplans #AThULB
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Mit <Add> bekommt man die Auswahl aller méglichen Reaktionen wieder angezeigt,
wobei auf die bereits in den Syntheseplan aufgenommene Reaktion hingewiesen wird
(Note: This reaction is already added as a branch of the current synthesis step). Mit
Dricken von <Add Selected> an der weiteren ausgewéhlten Reaktion wird der
Syntheseplan um diese Reaktion erweitert. Da diese Reaktionen zum gleichen Ergebnis
fuhren, werden sie im Plan mit ,a" und ,b* bezeichnet. Mit <Remove> kdnnten beide
Reaktionen entfernt werden.

110



=
Manuelles Erweitern bzw. Verzweigen des Syntheseplans FAThULB

o
3 Symnesize (2
Lta'. il - L
Add
ﬁ =
Y
¢ 2 B With TEA in tetrahydrofursn Barbieri, Vera; Chilin, Adriana; Guiolta, Adriano; Manzini, Palo;
e Rewys | 5636 T=20°C; 1h; Marzaro, Giovanni; 2anatta, Samuele; Pastorini, Giovanni
i = Tetrahedron, 2006 , vol. €2, # 12356
;m‘ [ ]=12] ThlejAbstract  Full Text  View citing articles  Show Details
=t With yttris- ccmabmd Lewis acid catalyst in acetonitrile | Kumar, Ffldtt’ Pandey, Rajesh K.; Dagade, Sharda P.; Dengare
90% T=20%C; 0.116667 h; Mohan
Sm—\tb'h: CW"(W"\KD\O“S 2003, vol. 33, #23 p. 4019 - 4027
ThlefAbsiract  Full Text  View citing articles  Show Detai
1| -
With diethyl ether Hofmann,A. W.
. - Charnizche Berichts, 1870 , vol. 3, p. 655
i u Full Text Show Details
¥ Show All Remaining Details (7)
neg With ameonium hydroxide; iron in. methanol Chandrasekhar; Narsibmulu
T=25°C; Reduction; condensation; 0.5 h; sonication; Tetrahedron Letters, 2000 , vol. 41, #41 p. 793 - 7972
TWlefabsteact  Full Text  View eiting articks  Show Details

[

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Mit <Add> bekommt man die Auswahl aller méglichen Reaktionen wieder angezeigt,
wobei auf die bereits in den Syntheseplan aufgenommene Reaktion hingewiesen wird
(Note: This reaction is already added as a branch of the current synthesis step). Mit
Dricken von <Add Selected> an der weiteren ausgewéhlten Reaktion wird der
Syntheseplan um diese Reaktion erweitert. Da diese Reaktionen zum gleichen Ergebnis
fuhren, werden sie im Plan mit ,a" und ,b* bezeichnet. Mit <Remove> kdnnten beide
Reaktionen entfernt werden.
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2. Syntheseplan mit Autoplan
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der komplette Syntheseweg

ausgegeben.

by Autoplan I
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Wenn man <by Autoplan> anklickt, dauert es eine Zeit bis die Plane komplett mit den
Reaktionen und den Synthesewegen samt Literatur ausgegeben werden. Im Beispiel
werden 10 verschiedene Syntheseplane mit der kompletten Literatur angezeigt. Auf all
diesen Planen konnte man ebenfalls mit <Add>, <Remove> usw. manuell oder durch
das System iiber <by Autoplan> weitere Anderungen vornehmen.

112



=
3. Syntheseplan mit ,,Autoplan mit Optionen“ Z4ThULB

Autoplanner

% Generating a synthesis tree...

Cancel
Syruhass 10 | Syothesis 2 © | Synahesz3 O Syotbess 4 0| SyrthessS U | Syrihess 6 ©) | Syntess 70| Syoaress8 0 Syrthasies © | Syrohass 10 0 I
= . B I R I T = Y™ o
Be ngs | Opn  Swe | Retime Dupits OUPA | Pl | Lk aigh B Men | Dumbead Feped Show
AutoPlan Settings
e
Max. alternative branches 5§ v g:)
Max. steps S 4
. -] e L L[5 a.
L1 Al starting materials commercially Svailable i ey e s ¢
> > 5
Default vield for reactions without a gien yield: 80 ] o o nos L
%) BED ] — " mea o - T mm
Note: Permanent condition changes pledse apply in My > i s |
Settings. -
Cancel Autoplan T mme
O
maa

I by Autoplan fwith options) J

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Wenn man <by Autolplan (with options)> anklickt, dann bekommt man die Autoplan-
Einstellungen angezeitgt. Diese kann man nach den eigenen Vorstellungen verandern,
in dem man die Ausbeute anhebt, die Anzahl der Reaktionsschritte heruntersetzt usw.

Nach Driicken von <Autoplan>wird der Syntheseplan entsprechend der Anforderungen
generiert.
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Moglichkeiten wahrend der Syntheseplanung (1) Z4ThULB
2lola
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& > open <€—| plans, der noch nicht
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Moglichkeiten wahrend der Syntheseplanung (2) FAThULB
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Maoglichkeiten wahrend der Syntheseplanung (3) FAThULB

Syntheseplan:
Ausgabe in PDF, MS
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= der Ausgabe
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Mdéglichkeiten wahrend der Syntheseplanung (4) ZAThULB

im

Man kann sich den Plan
mit allen Reaktionen
ausdrucken.

A 4

Hints

«  Click on "Synthesize” to find all preparations of the compound
= Inthe browser below review the preparations and , Add” the best one to the synthesis
tree

« "Add" a branch or click on the button Copy plan to new page” if you want to investigate

alternative routes

Den Hilfetext
kann man sich
anzeigen lassen
oder nicht.

<
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Anzeige des Syntheseplans (1)
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Anzeige des Syntheseplans (2)

Synthesis Plan Size

Please enter a number between 600 and S000 for
either Width or Height:

Width I‘\ 024

Resize

v

Height [600

Your current screen resolution: 1296x810

Cancel

Resize
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Verdnderung der
Bildschirmauflésung,
um alle Stufen der
Reaktion auf dem
Bildschirm sehen zu
kénnen.

Nur der grau
unterlegte Teil der
Reaktion ist auf dem
Bildschirm zu sehen.
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Auf dem Hilfsfenster, welches sich links unten an der Darstellung der Reaktionen

befindet, kann man beobachten, wie viel der Reaktion bzw. von den Reaktionsschritten

nicht sichtbar ist.
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Ubertragung des Syntheseplans in Report Z4ThULB

Repoit

Copy to Reaxys Reporl:
- This plan
% Report Iter: Synthesis Plan: Synthesis 6 Created: 2014-01-25 14:21 | Modified: 2014-01-25 14:21 - This plan including all details

‘ ' ‘ % Report Item: Synthesis Plan: Synthesis 6 Created: 2014-01-25 14:22 | Modified: 2014-01-25 14:22
[ I 1

Mowve Down Remowve Annotation e o

A A
Aus Report
entfernen

Anbringen
eigener
Bemerkungen
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Verdnderung
der Reihenfolge

Die einzelnen Syntheseplane kdnnen in ,Report” iibertragen werden. Dazu driickt man
auf den Button <Report> in der waagerechten Leiste. Man muss sich entscheiden, ob
man nur den Synthesebaum oder den kompletten Plan mit aller Literatur Gbertragen
haben mdchte. Mit <Remove> kann man den Plan aus ,Report* herausloschen, mit
<Move Down> die Reihenfolge der einzelnen Plane verandern und unter <Annotation>
kann man Bemerkungen schreiben. Dauerhaft abspeichern kann man die Reports nur,
wenn man im System angemeldetist.
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Arbeiten unter Report Z4ThULB
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Einstellungen und Hilfen

* Suchverlauf — History

» Kombinieren von Suchfragen — Combine
» Automatisierte Suchldufe — Alerts

» Einstellungen — Settings

» Hilfe vom System — Help

* Neuigkeiten und mehr — Forum

» Eingangsseite zu Reaxys — Info
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Suchgeschichte (History) ZAThULB
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Die aktuelle Suche kann man oberhalb der Ergebnisanzeige in kleinen Quadraten
sehen. Diese Art der Darstellung wird Breadcrumbs (Brdsel) genannt.

Auf die Ergebnisse der einzelnen Suchschritte kann man zuriickgreifen, wenn man auf
das entsprechende Quadrat klickt. An welcher Stelle in der Ergebnisanzeige man sich
befindet, sieht man an der Farbe der Umrandung der kleinen Quadrate. In der aktuellen
Anzeige ist das Quadrat braun gekennzeichnet.

Wenn man eine weitere Suche startet, ohne am Ende der Suchkette zu sein, werden die
spateren Suchschritte geléscht.

Braucht man ein Ergebnis dauerhaft, muss man es in der History-Ansicht abspeichern.
Die History der aktuellen Sitzung bleibt bis zum Schlie3en von Reaxys erhalten.

Eine weitere Moglichkeit auf einzelne Suchschritte zurtickzugreifen, bekommt man in
der History-Anzeige. Hier findet man eine Auflistung der einzelnen Suchschritte mit der
Moglichkeit, auf die Suchergebnisse zurtickzugreifen oder das Ergebnis des
Suchschritts dauerhaft abzuspeichern. Hierbei wird zwischen den Substanzen mit den
zugehorigen Eigenschaften zum einen und den Literaturstellen zum anderen
unterschieden.
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Combine

=ThULB

Kombination von )J o

mindestens zwei

Treffermengen: ———— (Wee v
Auswahl durch iy et [T o
Ankreuzen s Sl
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e Boole'sche Operatoren
|or| [AND| |NOT|
« (g I

Um Suchfragen im Sinne Boole‘scher Operatoren miteinander zu kombinieren, muss
man in die History-Anzeige wechseln. Hier werden alle Suchfragen aus der aktuellen
Sitzung und unter einem dicken braunen Strich alle abgespeicherten Suchfragen aus
friheren Sitzungen angezeigt, sofern man angemeldet war. Vor jeder Suchfrage gibt es
in einem Kastchen durch Ankreuzen die Mdglichkeit der Auswahl. Es kdnnen aktuelle

und abgespeicherte Suchanfragen miteinander kombiniert werden.

Nach Ankreuzen einer zweiten Suchfrage wird der Button <Combine Hitsets> aktiv. Es
gibt ebenfalls die Mdglichkeit, mehr als zwei Suchfragen zu kombinieren. In diesem Fall

werden jedoch nur noch ,AND" und ,,OR" angeboten.
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| History | P £
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Haactons: KXD iy

Name des Alerts
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Edit query

Heike Hotzel Thiringer Universitats- und Landesbibliothek Jena

Es ist mdglich in Reaxys Suchabfragen automatisch in regelméafiigen Abstanden laufen
zu lassen und sich die Ergebnisse per E-Mail schicken zu lassen. Aus allen Anzeigen,
wo <Create Alert> angeboten wird (History und Results), ist es méglich, solch eine
Suchanfrage zu generieren. Man driickt auf diesen Button, es 6ffnet sich ein Fenster, in
welchem man die angebotenen Leerzeilen ausfillen kann, jedoch nicht muss. Lediglich
ein Name fur das Alert ist zwingend erforderlich. Die Verwendung von Umlauten und
Grol3buchstaben ist fir den Namen nicht moglich. Man kann das Alert an weitere
Personen per E-Mail senden lassen, ebenso die Frequenz der Sendungen aussuchen
und das Format der E-Mail bestimmen.

Es ist jederzeit moglich, das Alert zu andern, zu I6schen oder zu deaktivieren.
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 Roaction search options.
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@ Searching Property Data
b Structure/Reaction Editors
Reaxys Content Details

Customer Support

@ Reaxys Xcelerate

@ Special Features (atch, Link-in, Pe

Home > Reaxys Help > My Settings

My Settings
In order to select your Settings or perform certain functions, you must register with a User

name and Password. If your company has a license for IP access, you will be logged in as an
“ananyrnous” user by default once you connect to Reaxys. You can then register for a password.

Timeout - You will be timed out after 30 minutes as an anonymous user and after 6 hours as a
registered/logged-in user.

® Reqister for a password
® Log in with & user name and password
® Log out of Reaxys

Modify Application Settings
¢ Select Struct.re Editor

® Stuchire QEQ’Q} QE;IQ =3
* Select Reaction Search Options
. h Opti
@ Hits Per Pai
¢ Select Highlight Colors.
Madify Personal Data

* Change identification information

Change Password
® Change Password
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Info

ELSEVIEI
Journals & books

Online tools

Corporate Solutions
Reaxys
About
Who uses Reaxys
Training and Support
News
Discover Chemistry
Reaxys Medicinal
‘Chemistry
Embase
PharmaPendium
Pathway Studio
QUOSA
Elsevier BioSource
Geofacets
iluming
Scopus
ScienceDirect

EnCompass

)
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Type here to search on Elsevier.com yel Advanced search Folowus: B3 B ¥ & Help & Contact

Online tools Authors, editors & reviewers About Elsevier Community Store

Leading researchers choose Reaxys: Chemical Database

https://www.reaxys.com/info/about-overview I

wiREAXYS'

Even more relevant content,
even greater discoverability.

Eingangsseite von Reaxys
mit Informationen rund um
die Datenbank, Trainings-

mdoglichkeiten usw.

‘What does Reaxys offer?
Solutions for every type of chemical research

Reaxys goes beyond giving you access to critical chemistry
information. Each chemistry workflow solution is designed to help you
gain deeper insight into chemical data so that you can do the most
cost-effective research. The Reaxys Chemistry Discovery Engine
provides answers to questions in all fields of chemistry, while Reaxys L
Medicinal Chemistry focuses on crucial data for preclinical phase drug i
development.
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Vergleich der Datenbanken Reaxys und SciFinder (1)

:ThU LB

Reaxys SciFinder
Art der Faktendatenbank mit umfangreicher Literatur Bibliographische Datenbank (Literaturdatenbank)
Datenbank
Gebiet Verbindungen und Reaktionen der organischenund | Chemie und angrenzende Bereiche mit chemischen
anorganischen Chemie Aspekten
(Physik, Lebens- und Ingenieurwissenschaften)
Besonder- » umfangreiche Sammlung spektroskopischer enthalt weitere Datenbanken:
heit Datenverweise « Chemcats — Chemikalienanbieter
« grofe Anzahl physikochemischer, « EINECS — Zulassungsdaten
pharmakologischer, ¢kologischer und « MEDLINE — medizinische Literatur
toxikologischer Daten von Naturstoffen und
Informationen zu deren Nutzung
+ kritische Bewertung der Daten unter dem jeweiligen
Wissensstand mit Hinweisen auf Fehler bis 1975;
unschlussige Aussagen wurden spater mit Hilfe der
neueren Literatur Gberpraft und evtl. verandert
» Verbindung zu e-Molecules: kommerzielle
Chemikalienanbieter mit ca. 6 Mill. Substanzen
+ Verbindung zu PubChem mit 48 Mill. Substanzen
Zeitraum 1771 bis heute 1800 bis heute
Update taglich taglich
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Vergleich der Datenbanken Reaxys

ZnuLe

und SciFinder (2)

Reaxys SciFinder
Quellen » Auswertung von 400 Kernzeitschriften der Chemie | « Auswertung von mehr als 10.000 wissenschatftlicher
vollstandig und von weiteren 16.000 Zeitschriften Zeitschriften
teilweise ) + Patente von 63 nationalen und internationalen
+ Englischsprachige Patente der Amter PCT (WIPO), Patentédmtern
Europaisches Patentamt (EPO), US-Patentamt
Umfang ca. 36 Mill. Reaktionen ca. 70 Mill. organische und anorganische Substanzen
ca. 22 Mill. Substanzen ca. 64 Mill. Biosequenzen
ca. 46 Mill. bibliographische Nachweise ca. 36 Mill. bibliographische Nachweise (incl. Patente)
ca. 62 Mill. Reaktionen
Patente Ab 1869 vollstandig in den IPC-Unterklassen: Ab 1800 alle Patente aus:

+ C07 organische Chemie

+ AB1K Praparate flr medizinische, zahnarztliche
oder kosmetische Zwecke

+ CO9B Farbstoffe

+ 7 Unterklassen der Sektion A (Taglicher
Lebensbedarf)

+ 13 Unterklassen der Sektion B (Arbeitsverfahren,
Transportieren)

+ Alle Unterklassen der Sektion C (Chemie,
Huttenwesen)

+ 8 Unterklassen der Sektion D (Textilien, Papier)

+ 2 Unterklassen der Sektion F (Maschinenbau,
Beleuchtung, Heizung, Waffen, Sprengen)

+ 6 Unterklassen der Sektion G (Physik)
+ 6 Unterklassen der Sektion H (Elektrontechnik)
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Vergleich der Datenbanken Reaxys und SciFinder (3)

:ThULB

Reaxys

SciFinder

Riickstand zur
Primarliteratur

ca. 2 bis 3 Monate

1.500 Kernzeitschriften innerhalb einer Woche,
Patente aus CA, EP, FR, JP, RU, US, GB, WO
innerhalb von zweiTagen

Patente ab 1869 volistandig in angegebenen ab 1800
Patentklassen
Datensuche fur mehr als 400 Eigenschaften fur mehr als 40 Eigenschaften
Textsuchen/Schiag- | Méglich, jedoch schlecht nachvollziehbar, da als | ja
wortrecherchen Ergebnis immer Substanzen bzw. Reaktionen
angezeigt werden.
Struktursuche ja ja
Substruktursuche ja ja
Reaktionssuche ja ja

Syntheseplanung

sehr gut méglich

zufriedenstellend mdglich

Vorteile

« reicht etwas weiter zurtick

« Substanzen verknupft mit Eigenschaften sind
sehr viel besser suchbar

« bis 1975 wurden die Angaben kritisch evaluiert,
die Vorschriften  nachgekocht". Sie sind absolut
verlasslich.

» chemische Literatur wird vollstandig
ausgewertet

* Suche nach generischen Strukturen in
Patenten (Markush Strukturen) maglich
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Fazit

® =
*(, SFAThULB

Reaxys und SciFinder
ergdnzen einander und
sollten beide fur eine
mdglichst vollstandige
Recherche durchsucht
werden!
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