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1. Selecteaza o tema de cautare:

SUBSTANCES

Ghid de utilizare

REACTIONS

Ask Reaxys%

LITERATURE

Actiuni Pasi de urmat Actiuni Pasi de urmat Actiuni Pasi de urmat
Cautare directa Scrie denumirea unei substante Cautare Introduceti un termen. Exemplu: Cautare Introduceti un termen. Exemplu:
in caseta sau numarul de registru CAS. directd in synthesis of p-phenylnitrobenzene, directd in cycloaddition of CO2 to epoxides,
“Ask Reaxys” Examplu: quinolone, 91-22-5 caseta Suzuki coupling, adel phenol oxidation caseta tropical deforestation, green solvants
“Ask Reaxys” “Ask Reaxys”
Creeaza o Click pe fereastra "Reactions" apoi pe Click pe fereastra "Reaxys Tree"
Creeaza o structura | Click pe fereastra Substances apoi structura adresa de culoare rosie aflata sub caseta Reaxys Tree si deschideti fisiere pentru a gasi o
model, plecand de | accesati adresa “Create Structure model, "Structure”. Introdu denumirea, codul, tema de cautare sau scrieti ce cautati
la o denumire Template from Name”. Este scrisa cu | |plecand de | nymarul de identificare a unui produs, in casetd. Dati click pe “Search”
rosu si se afld sub caseta STRUCTURE|  |la o denumire| reactant, etc. si deselectati subiectele nedorite.
EDIDOR pozoitionata in partea La final, click pe “Search Literature”
central-stanga a ecranului.
Modalitéti de Click pe fereastra "Substances" Modalitati de| cjick pe fereastra "Reactions" si folositi Modalititide | Click pe fereastra "Literature" si
cautare si completati in caseta "ldentificaton” cautare caseta "Reaction data", aflata sub caseta cautare folositi caseta "Bibliographic Data"
termenii, denumirile si codurile "Structure". Introdu numele unui pentru a introduce date
de interes.Caseta "ldentification” produs, tipul reactiei, etc. despre autor, tipul documentului,
se afla sub caseta "Structure". "Lookup" va va ajuta sa cautati un titlui revistei, etc. "Lookup”
"Lookup" vd va ajuta sa cautati un termen anume. Pentru a adiuga va va ajuta sa cautati un termen
termen anume. Pentru a adauga campuri de cautare, selectati anume. Pentru a adduga
campuri de cautare, selectati "Add/Remove fields". campuri de cautare, selectati
"Add/Remove fields". "Add/Remove fields".
Editor de structurd | Click pe fereastra "Substances" apoi Editor de Click pe fereastra "Reactions” apoi Cautare dupa | Click pe adresa “Structure” pentru
e pe "Structure editors" aflat in caseta structura pe "Structure editors" aflat in caseta structura aadduga un camp de ciutare
GGA Ketcher "Structure". Selecteati una din cele "Structure"”. Selecteati una din cele pentru structura. Aceasta adresa se
R el trei optiuni. Butonul "Help" va va trei optiuni. Butonul "Help" va va afla sub caseta “Bibliographic Data”
oferi informatii despre ChemDraw, oferi informatii despre ChemDraw, in tabul “Add to Query”.
AccelrysDraw,ISISDraw si ICEdit. AccelrysDraw,ISISDraw si ICEdit.
m . Add to Query: Structure
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PROPERTIES

Actiuni

Cautare directa in caseta
“Ask reaxys”

Formula moleculara si
cautarea aliajului

Molecular Formula Alloy

Metode de cautare

Adauga o structurd

Add to Query: Structure

Pasi de urmat

Introduceti un termen: Exemplu: boiling point of benzene,
density of quinoline.

Accesati fereastra “Substances” si selectati adresele aflate sub
caseta “Structure”.

Formula moleculara: Selectati un element, folositi sagetile
pentru a adduga un interval. Folositi abrevierile pentru a
adaduga grupuri din tabelul-P. In partea dreapts a ferestrei
Formula moleculara aveti mai multe optiuni.

Aliaj: Selectati procentul din meniul cascada. Addugati elemente
aflate in caseta din partea stanga. Addugati procente in
coloanele din partea dreapta. Daca este nevoie, selectati
“Additional Components”pentru componente aditionale.

Accesati fereastra “Phzsical” sau “Spectral”. Folositi campurile
libere. Daca este nevoie mai addugati sau scoateti campuri
cu “Add/Remove fields”. Pentru a selecta un termen, click

pe Lookup.

Accesati fereastra Structure pentru a adauga caseta
de structura.

NATURAL PRODUCT

Actiuni

Cdutare directa in
caseta “Ask reaxys”

Cautare
(Natural Product)

Metode de cautare
(Literature)

Editor de structura

Pasi de urmat

Introduceti un termen. Exemplu: isolation from olives,
nmr of luteolin, luteolin patents

Accesati adresa “Natural Product” din bara de selectie.
Pentru a selecta un termen, click pe Lookup.

) § () - 3 R
e 0 g -
A 4 O A = \"4 v \
Reactions ‘Substances MegiChemnistry Literature. ReaxysTree Physical Spectra Natural Product| Advanced

Accesati fereastra “Literature”. Folositi campul predefinit
de citare pentru a efectua cdutarea in titluri, abstract sau
cuvinte cheie.

Desenati substanta care a fost izolata de un produs
natural. Accesati fereastra “Substances”. Selectati una
din cele trei optiuni de editare aflate in

“Structure Editors”. Meniul Help va va ajuta sa obtineti
informatii despre cum sa utilizati, ChemDraw,
AcceleysDraw, ISISDraw sau ICEDit.
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2. Filtre de cautare

Open Analysis View

Ik

¥

Analizati rezultatele conform acestor

| Histogram A | Reactions (classified) v |  Histogram B | Reagent/Catalyst v]

categorii folosind histograme pentru
aobserva relationarea Compounds (classified) ) v
dintre categorii. g""'“.g e
ensity
Melting Point
Catalysts (classified) | [ Molecular Formula
Document Type Reactions (classified) | | Molecular Weight
Authors Reagent/Catalyst Pharmacological Effects
Patent Assignee | | Solvent Physical Data
Journal Title Solvents (classified) Solubility
Publication Year || Yield Spectroscopic Data

Pasul 1 - Selectati o categorie pentru histograma A
din meniul cascada.

Pasul 2 - Selectati o categorie pentru histograma B
din meniul cascada.

Pasul 3 - Dupa analiza, selectati Limit to (sau Exclude)

Mod de filtrare

categoriile de rafinare sunt afisate in partea stanga a rezultatelor

Unele filtre ofera Mai mult

Spechsscopicnet = 0 adresa care va termite

%ﬁ’.‘,’f’fm 1 Refine on Spectroscopic Data ®/| Sa fi Itra’;l mal
o] in profinzime.
Spectroscopy 1L Sortby | Occurrence ¥ | &b 47 p
'-:J IR Spectroscopy 8 .
L] Mass 3 -
Eeg::re"y | ] uv/VIS Spectroscopy available ( 11) =
Spectroscopic 2 Description | is v H ‘
Eethods Solvent |is | ]
Phosphorescence Absorption Maxima | = v H—|
Ext./Abs. =
Coefficient L= L H ‘
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More
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Unele filtre detin un “by Value”
camp ce va permite sa introduceti

Authors + untermen
Q5 Ve by value_Y)by Group suplimentar

More
[ umitto || Excude |




3. Planuri de sinteza

Creati o analiza retrosintetica manual sau automat prin Reaxys.

AutoPlan Settings Optiunea 3 ()

Mo of plans to create

Max. steps

“prin AutoPlan (cu
optiuni)” - Selectati
parametrii necesari
pentru a genera automat
analize sintetice.

Max, alternative branches

Y starting materials commerdially available

Default vield for reatﬁurmt agiven yield: |50 ¥ |%

= please apply in My Settings.,

Autoplan | <

Structure

OVN\©:N
CH,

LE]R] s

Pentru a incepe, accesati Synthesize aflat sub caseta “Structure”. Apoi alegeti una din cele trei optiuni

Synthesis 18

AutoPlan }

AutoPlan(cu o

Synthesis 1 & | Synthesis 2 € Synthesis 3@  Synthesis € | Synthesis 53 | Synthesis 6 €3 | Synthesis 7€) Synthesis8 € 9

e =

=y [ =

New Undo Open Save

Optiunea 2

“AutoPlan” - Reaxys
creeaza automat pana
la 10 sinteze diferite
bazate pe optiunile

Rename Duplicate

=

Qutput Print Left Right

Synthesize (55)
[ ]=]a]
2
a
Details
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emove
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Top

Details
93.00 %

Add
Remove

%) )

Resize  Thumbnail Report
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preselectate.
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4. Salvare, Printare, Exportare si Repoarte.

Actiuni Pasi de urmat

Salvati Click pe “Save” din partea dreapta sus.

‘ Tlmpmt ESave ‘

Salvati lista de rezultate | Click pe butonul “History”. Click pe adresa “Store” din partea dreapta a paginii.

Printare Click pe butonul “Print” aflat in partea stinga a ecranului.

=

Print

Exportarea rezultatelor Click pe butonul “Output”. Selectati din optiuni formatul, intervalul si continutul.

[»

Output
Raport Selectati rezultatele. Click pe triunghiul rosu care apare langa datele individuale si structuri.
“Melting Point. Selectati din optiunile ce apar. Selectati datele, substantele, reactiile si planurile de sinteza.
208 - 209 °C
—
- This fact

- This fact and structure

Vizualizare raport Click pe butonul “Raport”. Aranjati elementele folosind “Show, Move up, Move down si Remove”.
Addaugati notite folosind “Annotate”.

Trimite raportul Click pe butonul “Send” de pe pagina Report si completati spatiile libere. Raportul va fi trimis ca arhiva html.
prin email

=
Send
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