
Bienvenido a Reaxysy

www.info.reaxys.com



AgendaAgenda

Reaxys

• ¿Qué es?

• ¿Cuál es su contenido? 

• ¿Para qué y para quien esta hecho?

• ¿Como aporta valor a diferentes usuarios?

• Resumen de capacidades y soluciones al usuario  



¿Qué es Reaxys?¿Qué es Reaxys?

• Una innovadora solución orientada a los flujos de trabajo de investigadores en 
química orgánica sintética & medicinal y disciplinas científicas relacionadas.

• Un amplio repositorio de datos de reacciones y propiedades de sustancias químicas.Un amplio repositorio de datos de reacciones y propiedades de sustancias químicas.

• Una fuente de datos validados “experimentalmente” presentada en forma de resúmenes 
tabulares comparativos (Perfiles de Sustancias & Reacciones). 

• Una aplicación que integra datos de búsqueda de sustancias y reacciones con unaUna aplicación que integra datos de búsqueda de sustancias y reacciones con una 
herramienta de planificación de síntesis – desarrollada para apoyar la optimización de 
los procedimientos sintéticos.

• Una fuente de datos de alta calidad con herramientas de ranking y filtros inteligentes que 
permiten determinar casi al instante la mejor respuesta o la más relevante.permiten determinar casi al instante la mejor respuesta o la más relevante.

• Una interfase web intuitiva que hace la química sintética, el desarrollo de fármacos y la 
investigación asociada más eficiente, permitiendo mejores resultados.

• Sin límite de usuarios – una sola suscripción da acceso a toda su organización.Sin límite de usuarios una sola suscripción da acceso a toda su organización.

• Fácil acceso vía web visitando la página www.reaxys.com



Reaxys Reaxys –– ¿Cuál es su contenido?¿Cuál es su contenido?

• Datos medidos experimentalmente y confiables, producidos al combinara 
el contenidos de las prestigiosas bases de datos CrossFire Beilstein, 
Gmelin y Patent Chemistry Database

• Reacciones Químicas
S t i Q í i• Sustancias Químicas

• Información Propiedades Medidas de las Sustancias 
• Fisicoquímicas, bioquímicas, campos de aplicación

Cobertura

• Revistas principales del área química orgánica, inorgánica, 
bioinorgánica (desde 1771). 

• Publicaciones de Patentes y Solicitudes Seleccionadas (desde 1889).



¿Para qué esta hecho Reaxys?

Reaxys apoya el proceso de descubrimiento en las área de la síntesis química y 

disciplinas relacionadas.

Ingenieros en Bioprocesos
Ingenieros Químicos

Químicos Médicos
Quimioinformáticos
Química Bioinorgánica

Químicos Sintéticos

Reaxys es útil para estudiantes (pregrado, posgrado, PhD, Post-Doc), 

dé i i ti d l i i tífi d l áacadémicos investigadores, y cualquier científico del área.



Soluciones para los Químicos SintéticosSoluciones para los Químicos Sintéticos

Si t ti t A

Actividad de Investigación

E t ét d d ió

Criterios/Parámetros Solución Reaxys

• Sintetizar un nuevo compuesto A
• Buscar nuevas formas de sintetizar A 

a partir de B

• Encontrar método de reacción
• Encontrar detalles de 

procedimientos de reacción

• Fuente de datos de reacciones
extensa y superior

• Resúmenes comparativos:
Perfiles de reacción que reúne datos 
de varias fuentes en un resumen.

• Encontrar métodos más eficientes para • Crear productos (o material de
tid ) d i t ti l • Marcas de disponibilidad comercial

• Desarrollar una estrategia sintética de 
varios pasos

• Crear planes de síntesis 
utilizando los mejores métodos

• Planificador de Síntesis: seleccione 
las mejores reacciones desde 
distintas publicaciones y desarrolle 
su propio plan de síntesis.

p
obtener el compuesto partida) en vez de sintetizarlos 

• Comprar a un menor precio
• Aislar sustancias a partir de 

productos naturales en vez 
de sintetizarlos

Marcas de disponibilidad comercial
para los compuestos con links hacia
proveedores & precios.  

• Procedimientos de aislación desde 
fuentes naturales.

• Encontrar un método de reacción 
más económico

• Menos pasos de reacción
• Menos productos secundarios
• Mejores rendimientos
• Materiales menos tóxicos
• Como purificar producto, como 

remover productos secundarios

• Limitar resultados por numero pasos
• Rankear resultados por rendimiento
• Datos de toxicidad y seguridad
• Datos de purificación.

remover productos secundarios

• Identificar productos y productos 
secundarios

• ¿Hay datos fisicoquímicos 
anotados?

• Datos de espectrometría (peaks) y 
datos fisicoquímicos para identificar
productos secundarios.



Fuente de datos de reacciones superiorFuente de datos de reacciones superior

1 N á l ió l d d t T bl1. No más acumulación manual de datos – Tablas 
comparativas fáciles de leer:
Reacciones con el mismo esquema, diferentes 
condiciones o publicaciones se unen en un solo 
perfil de reacción.p

2. Texto de procedimientos obtenidos desde patentes 
brindan condiciones validadas inmediatamente.

1

- Desde revistas

1

Desde revistas
- Desde Patentes

2



Planificador de Síntesis: seleccione los mejores métodos Planificador de Síntesis: seleccione los mejores métodos 
publicados para desarrollar su propia estrategia de síntesispublicados para desarrollar su propia estrategia de síntesis

Selecciones las mejores reacciones 
entre diferentes publicaciones
y cree su propia estrategia 



Encuentre los “mejores“ resultados rápidamente Encuentre los “mejores“ resultados rápidamente 
usando herramientas de ranking y filtros inteligentes.usando herramientas de ranking y filtros inteligentes.g y gg y g

Ordenar por:
- Ranking-Reaxys: reacción “mejor“ descrita
- Rendimiento: reacción de mejor rendimiento

Información de disponibilidad 
comercial

Multiples 
Criterios
FILTROS



Identifique productos rapidamente observando las “huellas Identifique productos rapidamente observando las “huellas 
dactilares“ provenientes de datos espectroscopicos o fisicoquímicosdactilares“ provenientes de datos espectroscopicos o fisicoquímicos

Peaks de Espectrometría
Ej. Desplazamientos RMN



¿Para quién esta hecho Reaxys?¿Para quién esta hecho Reaxys?

Reaxys apoya el proceso de descubrimiento en las área de la síntesis química y 

disciplinas relacionadas.

Ingenieros en Bioprocesos
Ingenieros Químicos

Químicos Médicos
Quimioinformáticos

Químicos Sintéticos

Reaxys es para estudiantes (pregrado, posgrado, Ph.D., post-doc), académicos 

i ti d l i i tífi d l áinvestigadores, y cualquier científico del área.



Soluciones para la Química Medicinal y Soluciones para la Química Medicinal y 
QuimioinformáticaQuimioinformáticaQuimioinformáticaQuimioinformática
Evite experimentos innecesarios debido a datos calculados erróneamente, usando datos proveniente de medidas 

experimentales validadas.
Datos de Sustancias directamente a su escritorio, ,

• Puntos de Ebullición/Fusión, Solubilidad
• Coeficiente de Partición octanol/agua logP
• Constantes de Ionización pKa
• Datos de Actividad Biológica y Toxicológica, como por ejemplo:

• Concentración Inhibitoria/Efectiva (Ej IC/EC50)• Concentración Inhibitoria/Efectiva (Ej. IC/EC50)
• Constantes de afinidad/disociación (Ki/kd)

Evite la engorrosa colección manual de datos utilizando los ”Perfiles de Sustancia“ que acumulan toda la información 
disponible en un solo registro

Compare fácilmente la influencia de los cambios estructurales en las propiedades calculadas para las sustancias
• Exportando la estructura de los compuestos y su datos en tablas: XLS, WORD, PDF
• Uniendo los datos de Reaxys con datos internos/externos usando formatos como 

SDF (Structure-Data-File), RDF (Reaction-Data-File), MolFiles, SMILES, XML

Explore conceptos relacionados en otras publicaciones usando los links de información “citado-por” de ScopusExplore conceptos relacionados en otras publicaciones usando los links de información citado-por  de Scopus.



Soluciones para la Química Medicinal y Soluciones para la Química Medicinal y 
QuimioinformáticaQuimioinformáticaQuimioinformáticaQuimioinformática

Actividades de Investigación Criterio / Parámetro Solución Reaxys

Analizar relaciones estructura-actividad
con datos físicos/bioactividad

Encontrar sustancias con datos 
físicos o farmacológicos específicos

Seleccionar líderes basados en las Comparar los datos físicos o

Buscar por propiedades o 
efectos de la sustancia

Exportar sustancias y datos a 
t bl li l i

Entender el efecto de los fármacos
Y sus interacciones con el receptor

Encontrar información sobre un 
target específico y comparar 

fármacos

propiedades/características estructurales farmacológicos con la estructura 

Buscar bioactividad (efecto, 
target, especies, etc.)

tablas para analizar relaciones  

Analizar el espacio químico
Analizar los resultados para 

encontrar estructuras relacionadas 
aún no publicadas

Comparar sustancias y sus 
datos exportados a tablas

Encontrar sustancias aisladas Campo de datosEncontrar productos naturales Encontrar sustancias aisladas 
de productos naturales

Campo de datos
“Aislado de producto natural”utilizados como fármacos que hayan 

sido publicados



Evite experimentos innecesarios usando una variedad Evite experimentos innecesarios usando una variedad 
de datos de sustancias altamente indexados.de datos de sustancias altamente indexados.

Valores medidos de:Valores medidos de:
• Solubilidad
• Coeficiente de partición octanol/agua logP 
• Constantes de disociación/ionización pKa
• Datos de Actividad Biológica (e.g. IC/EC, Ki/Kd)

D d T i id d• Datos de Toxicidad

Nota: nombre del target puede aparecer en el campo efecto

Datos farmacológicos (bio-ensayo)



Compare fácilmente las relaciones estructura Compare fácilmente las relaciones estructura 
actividad en sustancias relacionadasactividad en sustancias relacionadasactividad en sustancias relacionadasactividad en sustancias relacionadas

Exporte en formatos 
SD-/RD-/XML- a sistemas
compatibles

… exportando las estructuras y tabla 
de datos a: Excel, Word, PDF



Explore conceptos relacionados en otras publicaciones: Explore conceptos relacionados en otras publicaciones: 
link a información “citado por“ en Scopuslink a información “citado por“ en Scopus

Links “citado-por” en Scopusp p
8 publicaciones citan esta 
referencia anotada en Reaxys



Resumen de las soluciones de Resumen de las soluciones de 
ReaxysReaxysReaxysReaxys

• “Un solo tablero” que le da acceso a tres productos altamente aceptados que antes• Un solo tablero que le da acceso a tres productos altamente aceptados, que antes 
venían por separado: CrossFire Beilstein, Gmelin y Patent Chemistry Database

• Sin limite de usuarios: suscripción permite el acceso de todo un campus.
• Fuente de datos superior, altamente validada:  datos unificados, estandarizados y  

organizados en la forma de “Perfiles de Sustancias” y “Perfiles de Reacción”organizados en la forma de  “Perfiles de Sustancias” y “Perfiles de Reacción”
• Literatura histórica desde 1771, no disponible en otras fuentes
• Encuentre respuestas relevantes más rápido gracias a las herramientas de ranqueo y 

filtros inteligentes
• No necesita entrenamiento sofisticado debido a su interfaz web sumamente intuitiva
• No necesita mantención: Reaxys esta alojado por Elsevier
• Vínculos a publicaciones de texto completo (incl. ScienceDirect) y oficinas de patentes

A d i i t d bibli t d O URL• Acceda a su propio sistema de biblioteca usando OpenURL
• Compatible con todos los sistemas operativos Windows, MacOSX, Linux



Resumen de las soluciones de 
Reaxys contReaxys cont.
Reaxys 

• Le da acceso a los investigadores a una fuente de información efectiva y 
validada

• Ayuda a los científicos a encontrar información relevante más rápido y fácil: 
aumente sus publicaciones/solicitudes de patente en el mismo tiempo, sea p p p ,
más productivo y eficaz

• Ayuda a profesores, estudiantes, e investigadores a hacer carrera más 
rápidamente: más proyectos/publicaciones con el mismo presupuesto  o 
personal de apoyo

• Ayuda a los estudiantes a prepararse para trabajar al utilizar herramientas 
estándar de la industria

• Reaxys ayuda a los estudiantes, científicos y académicos investigadores, a 
ser más exitosos en un menor tiempo y con un menor costo!p y



¿Quiere conocer Reaxys?

Obtenga acceso a Rea s si tiene alg na licencias e istentes o solicite• Obtenga acceso a Reaxys si tiene alguna licencias existentes o solicite 
un trial de 30 días para evaluar esta nueva herramienta.

• Apreciamos sus comentarios y lo mantendremos informados de futuros• Apreciamos sus comentarios y lo mantendremos informados de futuros 
desarrollos.

• Estimule a sus colegas en su Departamento a saber más de Reaxys,Estimule a sus colegas en su Departamento a saber más de Reaxys, 
dénos sus comentarios e inscríbase para recibir novedades en 
www.info.reaxys.com



Reaxys

¿Cuál es tu reacción?


